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* Abstract : 

EP-852137 A Use of enamine derivatives of formula (R3XR4NHX^=C(R1XR2) (0 as UV filters in cosmetic and pharmaceutical preparations for 
protection of hair or skin against sun-radiation, alone ot in combination with UV absorbers is new: Rl = COOR5, COR5, CONR5R6, CN, S02R5» 
S020R5 or P(=OPR70R8; R2 = COOR6, COR6, CONR5R6, CN, S02R6, S020R6 or P(=0)OR70R8; R3 - H, or optionally substituted aliphatic, 
cycloaliphatic, arylaliphatic or aromatic residue with up to 18C; R4 = optionally substituted 5-12C aromatic or heleroaromatic residue; and R5, R6 - H 
or aliphatic, aiylaliphatic* cycloaliphatic, or optionally substituted aromatic with up to 18C; or R3-R8 together with their bonded carbon atoms may 
form a S-6 membered ring which may be further annelated. 
USE - (I) are useful as UV-A filtere (daimed). 

ADVANTAGE - (I) show greater photostability than usual UV-A filters. (Dwg.0/0) 
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@ Photostabile UV-Fiiter enthattende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen 
@ Verwendung von Verbindungen der Forme! I 
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;c==c; 



"Ri 



in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfigura- 
tion vorliegt und die Variablen folgende Bedeutung ha- 

ben: 

Ri COOR^, COR^ CONR^R®, CN. 0=S(-RS)=0, 0=S(-0RS)* 
O. R'OP(-OR^)=0; 

R^ COOR^, COR^, CONRSR^ CN. 0=S(-Rfi)=0, 0=S(-OR6)= 
O R'0-P(-0R^)=0; 

R^ Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten ali- 
phatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 
R^ einen gegebenenfalls substituierten aromatischen 
Oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R^ bis 

R® unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenket- 
tigen oder venrweigten aliphattschen, araliphatischen, cy- 
ctoaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen bis R^ untereinander, jeweils zu- 
sammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebun- 
den sind, gemeinsam einen 5- bis 6-Ring bilden konnen, 
der gegebenenfalls welter anelliert sein kann, als UV-Fil- 
ter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitun- 
gen zum Schutz der menschlichen Haut oder menschli- 
Cher Haare gegen Sonnenstrahlen, aliein oder zusammen 
mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische Zube- 
reitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Ver- 
bindungen. 
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Bcschreibung 

Die Erfindung betrifft die Verwendung von Enamindcrivaicn als pholosiabilc UV-Fillcr in kosmetischeo und phanna- 
zeutischen Zubereitungen zum Schutz der menschlichen Epidermis oder menschliche Haare gegen UV-Strahlung, spe- 
5 ziell im Bercich von 320 bis 400 nm. 

Die in kosuielischen und phannazeulischen Zubereilungen tangeseizlen Lichlschulziuitlel baben die Aufgabe, scbadi- 
gcndc Einfliissc dcs Sonncnlichts auf die menschliche Haut zu vcrhindcrn odcr zumindcst in ihrcn Auswirkungcn zu rc- 
duzieren. Daneben dienen diese Lichtschutzmittel aber auch deni Schulz weiierer Inhaltsstofl'e vor Zerstorung oder Ab- 
bau durch UV-Strahlung. In haarkosmelischen Fomiulierungen soil eine Schiidigung der Keraiinfaser durch UVSlrahlen 
10 vermindcn werdcn. 

Das an die Erdoberflache gelangende Sonnenlicht hat einen Anteil an TJV-B- (280 bis 320 nm) und an UV-A-Strahlung 
(> 320 nm), welche sich direkt an den Bereich des sichtbaren Lichtes anschlieiSen. Der EinfluB auf die menschliche Haut 
machi sich besonders bei der UV-B-Sirahlung durch Sonnenbrand bemerkbar. Dementsprechend bietet die Indusuie eine 
groBcre Zahi von Subsianzcn an, welche die UV-B-Sirahlung absorbicren und damit den Sonnenbrand verhindcm. 

IS Nun haben denualulogische Unlereuchungen gezeigl, dafi auch die UV-A-Slrahlung durchaus Haulschadigungen und 
AUcrgicn hcrvomifcn kann, indcm bcispiclswcisc das Keratin odcr Elasttn gcschadigt wird. Hicrdurch werdcn Elasiizitat 
und Wasserspeichervermogen der Haut reduziert, d h. die Haul wird weniger geschmeidig und neigt zur Faltenbildung. 
Die auffallend hohe Hautkrebshaufigkeii in Gegenden starker Sonneneinsirahlung zeigl, daB offenbar auch SchSdigun- 
gen der Erfotnformationen in den ZelJen durch Sonnenlicht, spezieii durch UV-A-SUahlung, hervoigerufen werdcn. All 

21) diese Erkenntnisse lassen daher die Entwicklung effizienter HItersubstanzen ftir den UV-A-Bereich notwendig eischei- 
nen. 

Es besteht ein wachsender Bedarf an Lichtschutzmitteln fur kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen, die vor 
aliem als UV-A-Filter dienen konnen und deren Absorplionsmaxima deshalb im Bereich von ca 320 bis 380 nm liegen 
suUlen. Urn mil einer inuglichsl genngen Einsalzmenge die gewiinschle >\^rkung zu emelen, soUlen derarlige Ltchl- 
25 schutzmittei zusatzlich eine hoch spezifische Extinktion aufweisen. AuBerdem mussen Lichtschutzmittel fur kosmeti- 
sche Praparate noch eine Vielzahl weiterer Anforderungen ertuUen, beispielsweise gute Ldslichkeit in kosmetischen 
Olcn, hohc Siabiliiat der mil ihncn hcrgcstcUicn Emulsioncn, toxikologische Unbcdenklichkcit sowic gcringcn Eigcngc- 
nich und gennge Eigenfarbung. 

Eine weiiere Anfordemng, derl.ichLschutzmitiel genUgen mQssen, ist eine ausreichendePhotosiahilitai. Dies ist aber 
30 mil den bisher vcrfugbaren UV-A absorbierenden Lichtschutzmitteln nicht oder nur unzureichend gcwahrleistet. 

In der franzcisischen Patenischrift Nr. 2 440 933 wird das 4-(l. l-Dimethylethyl)-4'-methoxydibenzoylmeihan als UV- 
A-Filter beschrieben. Es wird vorgeschlagen, diesen speziellen UV-A- Filter, der von der Pirma OFVAUDAN unter der 
Bezeichnung "PAR-SOL 1789" verkauft wird, mil verschiedenen UV-B-Rltem zu kombinieren, um die gesamten UV- 
Strahlen mil eincr Wellenlange von 280 bis 380 nm zu absorbicren. 
35 Dieser UV-A-Filter isl jedoch. wenn er allein oder in Kombination mil UV-B-Fillem verwendel wird, pbotucheiuisch 
nicht bcstandig gcnug, um einen anhaltcnden Schutz der Haut wahrend cincs langcrcn Sonncnbadcs zu gcwahrlcisten, 
was wiederhoUe Anwendungen in regelmaBigen und kurzen Abstanden ert'ordert, wenn man einen wirksamen Schutz der 
Haut gegen die gesamten UV-Strahlen erzielen mochte. 

Deshalb soUen gemaB EP 0514491 die nicht ausreichend photostabilen UV- A- Filter durch den Zusatz von 2-Cyan- 
40 3.3-diphenylacrylsaureestem stabilisiert werden, die selbst im UV-B-Bereich als Filter dienen. 

Weiterhin wurde gemaB EP 251 398 schon vorgeschlagen, UV-A- und UV-B-Slrahlung absorbicrcndc Chromophore 
durch ein Bindeglied in einem MolekUl zu vereinen. Dies hat den Nachteil, daB einerseits keine freie Kombination von 
UV-A- und UV-B-Filtem in der kosmetischen Zubereitung mchr moglich ist und daB Schwierigkeiten bei der chemi- 
schen Verknuprung der Chromophore nur besliimiile Koiiibinalionen zulassen. 
45 Es bestand daher die Aufgabe, Lichtschutzmittel fur kosmetische und pharmazeutische Zwecke vorzuschlagen, die im 
UV-A-Bereich mil hoher Extinktion absorbicren, die photostabil sind, eine geringe Higenfarbe d. b. eine scharfe Banden- 
strukur aufwcise und jc nach Substituent in Ol odcr Wasscr losHch sind. 

Diese Aufgabe wurde erfindungsgemaB gelost durch Verwendung von Verfoindungen der Formel I 

50 R3>^ 

2 

r4 NH ^ 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt die \^ablen folgende Bedeutung haben: 

COOR5, C0R5, CONR5R6 qsj^ 0=S(-R5)=0, 0=S(-0R5)=0, R^0-P(-0R«)=0; 
R2 COOR^ COR^, CONR'^R^ CN, 0=S(-Rfi)=0, 0=S(-OR'i)=0, R'^OP (-0R«)=0; 

Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aromatischen 
Rest mil jeweils bis zu 18 C-Atomen; 

R'* einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mil 5 bis 12 Ringatomen; 
60 R^ bis R* unabhSngig voneinander Wasserstoff, einen offenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araliphadschen, cy- 
cloaliphatischen Oder gegebenenfalls substituierten aromatischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R^ bis R^ unlereinander, jeweils zusammen mil den KohlenslofFaiomen, an die sie gebunden sind. 
gemeinsam einen 5- oder 6- Ring bilden konnen, der gegebenenfalls weiter anellierl sein kann, 

als UV-Filler, insbesondere UV-A-Piller, in kosmelischen und phannazeulischen Zubereilungen zuiii Schutz der mensch- 
65 lichen Haul odcr menschlichcr Haarc gegen Sonncnstrahlcn, allein odcr zusammen mil an sich fur kosmetische und phar- 
mazeutische Zubereitungen bekannten, iiu UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 

Dabei sind solche Verbindungen der Formel T bevorzugt, in der R^ fUr Wasserstoff, R^ fUr CN. COOR^ und COR^ und 
R2 fur CN, COOR^ und COR^ stehen, wobei R^ und R^ voneinander unabhangig offenkettige oder verzweigte alipbati- 
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sche Oder gegcbenenfalls subsiituierte, aromatische Restc mil bis zu 8 C-Atomen bedeulen. 

Besonders bevorzugi isi die Verwendung von Verbindungen der Formel I, in der fUr Wassersloff, fUr (^N, 
COOR^ und COR^ und R2 fiir CN, COOR^ und COR^ stehen, wobei R^ und voneinander unabhangig offcnkettigc 
Oder verzweigte aliphatische oder gegcbenenfalls subsiituierte, aromatische Reste mil bis zu 8 C-Aiomen bedeuten und 
R^ fiir einen gegcbenenfalls subsiituicrien aroraatischen oder hcteroaromatischen Rcsi mil bis zu 10 C-Atomen im Ring, 5 
insbesondere einen subsiiluierien Phenyl-, Thienyl-, Furyl-, Pyridyl-, Indolyl- oder NaphLhylenrest und besonders bevor- 
zugt fiir cincn gegcbenenfalls subsiituicrtcn Phenyl- oder Thicnylrcsl sicht. 

Als Subslituenten kommen sowohl lipophile als aucb hydrophile Substituenten iiiit z. B. bis zu 20 C-Alomen in Be- 
IrachL 1 jpophi le d. h. die OUoslichkeit der Verbindungen der Formel T verstSrkende Reste sind z. B. aliphatische oder cy- 
cloaiiphatische Reste insbesondere Alkylreste mit 1 bis 18 C-Atomen, Alkoxy-, Mono- und Dialkylamino-, Alkoxycar- 10 
bonyl-. Mono- und Dialkylaminocarbonyl-, Mono- und Dialkylaminosulfonylreste, ferner (]yan-, Nitro-, Brora-, (-hlor-, 
lod- oder Fluorsubstituenten. 

Hydrophile d. h. die Wasserloslichkeit der Verbindungen der Formel I ermoglichende Reste sind z. B. Carboxy- und 
Sulfcxyreste und insbesondere deren Salze rait beliebigen physiologisch vertraglichen Kationen, wie die Alkalisalze 
oder wie die Trialkylaiumoniuinsalze, wie TVi-ChydroxyalkyO-aiJuaoniunisalze oder die 2-Melhylpropan-l-ol-2-airaiio- 15 
niumsalzc. Fcmcr kommen Alkylammoniumrcstc mit beliebigen physiologisch vertraglichen Anioncn in Bctracht. 

Als Alkoxyreste kommen solche rait 1 bis 12 C-Atomen, voizugsweise mit 1 bis 8 C-Atomen in Betracht 

Beispielsweise sind zu nennen: 
metlioxy 

n-propoxy- 20 

n-butoxy- 

2-methylpropoxy- 

1 , 1 -dimethylpropoxy- 

hexoxy- 

hcptoxy- 25 

2- ethylhexoxy- 
isopropoxy- 
1-methylpropoxy- 
n-penioxy- 

3- mcthylbutoxy- 30 
2,2-diniethylpropoxy- 

1 -methyl- 1 -clhylpropoxy- 

ocloxy-. 

Als Mono- oder Dialkylaminoreslc kommen z. B. solche in Betracht, die Alkylreste mit 1 bis 8 C-Atomen enthalten, 
wie Melhyl-, n-Propyl-, n-Bulyl-, 2-Melhylpropyl-, 1,1-Dimelhylpropyl-, Hexyl-, HepLyl-, 2-Elhylhexyl-. IsoprupyU, 1- 35 
Mcihylpropyl-, n-Pcntyl-, 3-Mcthylbutyl-, 2,2-Dimcthyl propyl-, 1 -Methyl- 1-cthylpropyl- und Octyl in Bctracht. Dicsc 
Reste sind gleichermaBen in den Mono- und Dialkylaminocarbonyl- und SuU'onyliesten enthalten. 

Alkoxycarbonylreste sind z. B. Fsler, die die oben genannten Alkoxyreste oder Reste von h5heren Alkoholen z. B. mil 
bis zu 20 C-Atomen, wie iso-Cis-Alkohoi, enthalten. 

Die Erfindung betrifTt aucb (£e neuen Veibindungen der Formel II 40 

^CN 



-NH CO C— CH3 II 

^CH3 



45 



in der die C=C Doppclbindung in der £ oder Z Konfiguration vorlicgt und in der cincn Phcnylicst bcdcutci, der gegc- 
benenfalls durch einen oder mehrere Alkyi-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Aikoxycarbonyl-, mit jeweils bis zu 20 C- 
Atomen oder Cyan- oder Carhoxy reste oder durch wasserloslich machende Reste ausgewShlt aus der Gruppe bestehend 
aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten substituiert ist. Solche Reste sind z. B. Alkalicaiboxylat oder 50 
( 'arbonyloxy-tri-(hydroxyethyl)ammonium- oder Sulf onyloxy-tri-(hydroxyethyl)ammoniiinireste. 
Weiterhin betrifft die Erfindung die neuen Verbindungen der Formel CI, 
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H <^ ^COCHb 

^C=C^ III 
R4— NH ^C0R5 

in der die C=C Doppclbindung in der K oder Z Konfiguration vorliegt und in der R* einen Phenylrest bedeutet, der gegc- 
benenfalls durch einen oder mehrere Alkoxyreste mil bis zu 20 C-Atomen oder Alkoxycarbonybrestc mit 4 bis zu 20 C- 
Atomen, sowie durch wass^l5slich machende Substituenten, ausgewahit aus der Gruppe bestehend aus (Carboxylat-, 60 
Sulfonat- Oder Alkylammoniumresten, substituiert ist und R^ cine offcnkettigc, verzweigte oder cycliscbe Alkyl-, Al- 
koxy- oder Alkoxy alkylgruppe rait jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutet. 

Beispielhafl sind in der folgenden TabeUe 1 die bevorzugten erfindungsgem^en Verbindungen der Formel IH ge- 
nannL 
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Tabellc 1 
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10 



X 




n 


Position 


C3H70CO 


CH3 


1 


para 


C3H70CO 


CH3 


1 


meta 


C3H70CO 


CH3 


1 


ortho 


C3H70CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


CH3 


1 


para 


C4H90CO 


CH3 


1 


meta 


C4H90CO 


CH3 


1 


ortho 


C4H90CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


CH3 


1 


para 


C5H110CO 


CH3 


1 


meta 


C5H110CO 


CH3 


1 


ortho 


C5H110CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C6Hi3Cx:o 


CH3 


1 


para 


CeHisOCO 


CHb 


1 


meta 


C6H130CO 


CH3 


1 


ortho 


C6H130CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


CH3 


1 


para 


C8H170CO 


CH3 


1 


meta 


C8H170CO 


CH3 


1 


ortho 


C8H170CO 


CH3 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


CH3 


1 


para 
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X 


r5 


n 


Position 


C12H250CO 


CH3 


1 


meta 


C12H250CO 


CH3 


1 


ortho 


: C12H25OCO 


CH3 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


CH3 


1 


para 


C13H27OCO 


CH3 


1 


meta 


C13H27OCO 


CH3 


1 


ortho 


C13H27OCO 


CH3 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


CH3 


1 


para 


' C14H29OCO 


CH3 


1 


meta 


C14H29OCO 


CH3 


1 


ortho 


C14H29OCO 


CH3 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


CH3 


1 


para 


C15H31OCO 


CH3 


1 


meta 


C15H31OCO 


CH3 


1 


ortho 


C15H31OCO 


CH3 


2 


ortho/oara 


C16H33OCO 


CH3 


1 


para 


C16H33OCO 


CHs 


1 


meta 


C16H33OCO 


CH3 


1 


ortho 


C16H33OCO 


CH3 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


CH3 


1 


para 


C17H35OCO 


CH3 


1 


meta 


C17H3SOCO 


CH3 


1 


ortho 


C17H35OCO 


CH3 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


CH3 


1 


para 


C18H37OCO 


CH3 


1 


rns ta 


C18H37OCO 


CH3 


1 


ortho 


Ci8H37Cx:o 


CH3 


2 




C3H7OC0 


C2H5 


1 


para 


C3H7OC0 


C2H5 


1 


meta 


C3H7OC0 


C2H5 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C4H9OC0 


C2HS 


1 


para 


C4H90CO 


C2H5 


1 


meta 


C4H90CO 


C2H5 


1 


ortho 


C4H90CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C2H5 


1 


para 


CsHiiOCO 


C2H5 


1 


meta 


C5H110CO 


C2H5 


1 


ortho 


C5H110CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


C2H5 


1 


para 


C6H130CO 


C2H5 


1 


meta 


C6H130CO 


C2H5 


1 


ortho 


C6H130CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


C2H5 


1 


para 


C8H170CO 


C2H5 


1 J 


neta 


CeHi70C0 


C2H5 


1 ( 


Drtho 


C8H17OCO 


C2H5 


2 


□rtho/para 


C12H25OCO 


C2H5 


1 ] 


para 


Cx2H2sOCO 


C2H5 


1 I 


neta 


C12H25OCO 


C2H5 


1 i 


Drtho 
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X 




n 


Position 




C12H250CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


5 


C13H270CO 


C2H5 


1 


para 


i 


C13H270CO 


C2H5 


1 


meta 




C13H270CO 


C2H5 


1 


ortho 


10 


C13H270CO 


C2H5 


2 


ortho/para 




C14H290CO 


C2H5 


1 


para 




C14H290CO 


C2H5 


1 


meta 




C14H290CO 


C2H5 


1 


ortho 


1 

IS 


C14H290CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C2H5 


1 


para 




C15H310CO 


C2H5 


1 


meta 




C15H310CO 


C2H5 


1 


ortho 


20 


C15H310CO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C2H5 


1 


para 




C16H330CO 


C2H5 


1 


meta 




C16H330CO 


C2H5 


1 


ortho 


25 


C16H330CO 


C2H5 


2 


ortho/para 




C17H350CO 


C2H5 


1 


para 




C17H350CO 


C2H5 


1 


meta 




C17H350CO 


C2H5 


1 


ortho 


30 


C17H350CO 


C2H5 


2 


ortho/para 




C18H370CO 


C2H5 


1 


para 




Ci bHitOCO 


C2H5 


1 


meta 






C2H5 


1 


ortho 


35 




C2H5 


2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C3H7 


1 


para 






C3H7 


1 


meta 




CnH-TOCO 


C3H7 


1 


ortho 


40 


CiKn OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C/iHoOCO 


C3H7 


1 


para 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


meta 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


ortho 


45 


C4H9OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C5H11OCO 


C3H7 


1 


para 




C5H11OCO 


C3H7 


1 


meta 




C5H11OCO 


C3H7 


1 


ortho 


SO 


C5H11OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C6H13OCO 


C3H7 


1 


para 




C6H13OCO 


C3H7 


1 


meta 




C6H13OCO 


C3H7 


1 


ortho 


55 


C6H13OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C8H17OCO 


C3H7 


1 


para 




C8Hi70CO 


C3H7 


1 


meta 




C8H17OCO 


C3H7 


1 


ortho 


60 


C8H17OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


para 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


meta 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


ortho 


6S 


C12H25OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C3H7 


1 


para 



6 
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X 



C13H270CO 



IC13H270CO 



C13H270CO 
I C14H290CO 



IC14H290CO 
IC14H290CO" 



IC14H290CO 



IC15H310CO 

|ci5H3iOCO 



IC15H31OCO 



C15H31OCO 



C16H33OCO 
IC16H33OCO 



IC16H33OCO 



C16H33OCO 
IC17H35OCO 



C17H35OCO 



C17H35OCO 
[C17H35OCO" 



IC18H37OCO 



C18H37OCO 
C18H37OCO 



C18H37OCO 
C3H7OCO 



C3H7OCO 



C3H7OCO 
C3H7OCO 



C4H9OCO 



C4H9OCO 
C4H9OCO 



C4H9OCO 
C5H11OCQ" 
IcsHiiOCQ 



IC5H11OCO 
ICsHiiOCO 



I C6H13OCO 



I CgHiaOCO 



IC6H13OCO 



C6H13OCO 
C8H17OCO 



C8H17OCO 



CeHi70C0 
C8H17OCO 



C12H25OCO 
IC12H25OCO' 



IC12H25OCO 



C12H25OCO 
IC13H27OCO" 



C13H27QCQ 
IC13H27OCO 



n 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



Position 



met a 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



to 



IS 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/paira' 



para 



meta 



ortho 



ortho/para" 



para 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 
C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



C4H9 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



25 



30 



35 



40 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para" 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



50 



55 



60 



65 



7 
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■ 


K 




n ] 


Position 


5 < 


:i3H270CO 


C4H9 


2 i 


Drtho/para 


( 


C14H290CO 


C4H9 


1 ] 


para 




C14H290CO 


C4H9 


1 1 


[neta 




C14H290CO 


C4H9 


1 


ortho 


10 


C14H290CO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C15H310CO 


C4H9 


1 


para 




C15H310CO 


C4H9 


1 


meta 




C15H310CO 


C4H9 


1 


ortho 


IS 


C15H310CO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C16H330CO 


C4H9 


1 


para 




C16H330CO 


C4H9 


1 


meta 




C16H330CO 


C4H9 


1 


ortho 


21) 


C16H330CO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C17H350CO 


C4H9 


1 


para 




C17H350CO 


C4H9 


1 


meta 




C17H350CO 


C4H9 


1 


ortho 


25 


C17H350CO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C18H370CO 


C4H9 


1 


para 




C18H370CO 


C4H9 


1 


meta 




C18H370CO 


C4H9 


1 


ortho 


30 


C18H370CO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C3H70CO 


C5H11 


1 


para 




C3H70CO 


C5H11 


1 


meta 




C3H70CO 


C5H11 


1 


ortho 


35 


C3H70CO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C4H90CO 


C5H11 


1 


para 




C4H90CO 


C5H11 


1 


meta 




C4H90CO 


C5H11 


1 


ortho 


40 


C4H90CO 


C5H11 


2 


ortho/para 




CsHiiOCO 


C5H11 


1 


para 




C5H110CO 


C5H11 


1 


meta 




CsHiiCXZO 


C5H11 


1 


ortho 


45 


C5H110CO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C6H130CO 


C5H11 


1 


para 




C6H130CO 


C5H11 


1 


meta 




C6H130CO 


C5H11 


1 


ortho 


50 


C6H130CO 


CsHii 


2 


ortho/para 




C8H170CO 


C5H11 


1 


para 




CaHi70C0 


C5H11 


1 


meta 




C8H17OCO 


C5H11 


1 


ortho 


55 


C8H17OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C12H25OCO 


C5H11 


1 


para 




Ci2H250CO 


C5H11 


1 


meta 




C12H25OCO 


CsHu 


1 


ortho 


60 


C12H25OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C5H11 


1 


para 




C13H27OCO 


C5H11 


1 


meta 




C13H27OCO 


C5H11 


1 


ortho 


65 


C13H27OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 




C14H29OCO 


CsHii 


1 


para 



8 
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n 


Position 


CiuHpgOCO 


Ci^Hi 1 


1 


mot* 5* 


C14H29OC0 


C5H1I 
^3**XX 


1 


oirt.h.o 




CiiHil 


2 


ux uiii^/ ^ax a 


Cl qHnOCO 




1 


^ax d 


C15H310CO 


CqHn 


1 


mptt~ A 

lltCS UCl 


C15H31OCO 




1 


ux UXXl^ 


C15H31OCO 


v-b*>*lx 


2 


vJX UllL// j^cLx a 


C16H33OCO 




1 




C16H330CO 




1 


rns ts 


C16H33OCO 




1 


ViJX UiXw 


C16H33OCO 

n J ^ www 




2 


wx uiiu/ ^axa 


Cl7Hiq0C0 


Ct^Hii 


1 


pax cL 


CitHteiOCO 


^5"xl 






CnH-^cOCO 


CcH-t 1 


1 


OIT tllO 








ortho/para 


Ci oHnOCO 




X 


paira 


Ci oHnOCO 


^5«11 


X 


ni6ta 


Ci oH^nOCO 




X 


0 IT the 


Ci flUnOCO 


CeHt 1 


0 


Ox Ciio/pax a 


C-aH«?OCO 




1 

X 


pajra 


CiH^OCO 




1 

X 


met a 






X 


ozrtlio 




^6^113 




0 r tho /para 


^4 ^9 


t.6Hl3 


1 
X 


para 




C6H13 




meta 




C6H13 




ortho 






2 


ortho/para 




C6H13 


1 


para 






1 


meta 




CeHiB 


1 


ortho 








ortho/para 




C6H13 


1 
1 


para 






1 

X 


meta 


CcHi 1OCO 


P/-W^ ^ 
U6rti3 


X 


ortho 


tlx J ^-^^ w 


v-6**13 




orciio/para 


CflHi '7OCO 

WQ**X / 


^6"13 


i 

X 


para 




^6"13 


X 


meta 


CqHi -»oco 


^6"13 


X 


ortho 


CaHi ^OCO 

^(JAAX / ^^^^ 






or u AO /par a 




^6"13 


X 


para 






1 

X 


iu6ua 


Cl^H-jqOCO 


CcHi 1 
^6"13 


1 


\JX UllL; 


Ci5H5«OCO 


CfiHi-a 
^o"x3 


2 


vJX WiXL// d 




C<:Hi') 
^o"x J 


1 


para 


Ci :iH770C0 


C^Hi-j 
**o**x3 


1 




C13H27OCO 




1 


ortho 


C13H27OCO 


CeHu 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 




1 


para 


C14H29OCO 




1 


meta 


C14H290C0 


CsHn 


1 


ortho 
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Y 
A 


R5 


n 


Position 


C14H29OCO 


CeHn 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


CeHn 


1 


para 


CisHaiOCO 


C6H13 


1 


meta 


C15H31OCO 


CeHn 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C6Hi3 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C6Hi3 


1 


para 




C6H13 


1 


meta 


Ci fiHi^iOCO 


CeHia 


1 


ortho 




C6H13 


2 


ortho/para 




C6H13 


1 


para 


v_ 3^ 7 113 5*-'^^ 




1 


meta 


U.17 n.3 5vy^-»w 


CfiHi3 


1 


ortho 


v»j_7H3 5 www 


C6H13 


2 


ortho/para 




C6H13 


1 


para 




C5H13 


1 


meta 




C6H13 


1 


ortho 


gcxj 7wv*w 


CeHn 


2 


ortho/para 




CH3O 


1 


para 


^3x17^^*^ 


CH3O 


1 


meta 


\^3ri7'-'^*«' 


CH30 


1 


ortho 


C3n7UL.U 


CH30 


2 


ortho/para 




CH30 


1 


para 


C4n9UUU 


CH30 


1 


meta 




CH30 


1 


ortho 


C4H9UUU 


CH30 


2 


ortho /pair a 


CsHiiOCO 




1 


oara 




CB2O 


1 


meta 


/"'-IT- « 0/^0 


CH3O 


1 


ortho 




CH3O 


2 


ortho/para 




CH3O 


1 


para 




CH3O 


1 


meta 




CH3O 


1 


ortho 




CH3O 


2 


ortho/para 




CH3O 


1 


para 




CH3O 


1 


meta 




CH3O 


1 


ortho 


L.8rli7UV-.w 


CH3O' 


2 


ortho/para 




CH3O 


1 


para 


Pi '^Hoe■^P^ 


CH3O 


1 


meta 




CH3O 


1 


ortho 


PiiHncOCO 


CH3O 


2 


ortho/para 




CH3O 


1 


para 


Ci -jH^tOCO 

wl 3 "■27'*^**'^ 


CH3O 


1 


meta 




CH3O 


1 


ortho 


C13H270CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


CH3O 


1 


para 


C14H290CO 


CH3O 


1 


meta 


C14H290CO 


CH3O 


1 


ortho 


C14H290CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


CH3O 


1 


para 



10 
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X 




n 


Position 


C15H310CO 


CH3O 


1 


meta 


C15H310CO 


CH3O 


1 


ortho 


CisHaiOCO 


CH3O 


2 


or the /par a 


C16H33OCO 


CH3O 


1 


para 


C16H33OCO 


CH3O 


1 


meta 


CX6H33OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C16H33OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


Ci7H350CO 


CU3O 


1 


para 


C17H35OCO 


CH3O 


1 


meta 


C17H35OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C17H35OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


CH3O 


1 


para 


Ci8H370CO 


CH3O 


1 


meta 


C18H37OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C2H5O 


1 


para 


C3H7OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C3H7OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C2H5O 


2 


ortho/peura 


C4H9OCO 


C2H5O 


1 


para 


C4H9OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C2H5O 


1 


para 


C5H11OCO 


C2H5O 


1 


meta 


CsHiiOCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C2HSO 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C2H5O 


1 


para 


C6H130CO 


C2H5O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C2H5O 


2 


or tho/par a 


C8H17OCO 


C2H5O 


1 


para 


C8H17OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C8H17OCO 


C2HSO 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C2H5O 


1 


para 


C12H2SOCO 


C2H5O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C2H5O 


1 


para 


C13H27OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C2H5O 


1 


para 


C14H29OCO 


C2H5O 


1 


meta 


Ci4H290CO 


C2H5O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C2H5O 


1 


para 


C15H310CO 


C2H5O 


1 


meta 


C15H310CO 


C2HSO 


1 


ortho 
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X 




n 


Position 


C15H310CO 


C2HSO 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C2H50 


1 


para 


C16H33OCO 


C2H50 


1 


met a 


C16H330CO 


C2H50 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C2H50 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C2tt50 


1 


para 


C17H35OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C17H35OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C2H5O 


1 


para 


C18H37OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C1BH37OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C3H7O 


1 


para 


C3H7OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C3H7OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C3H7O 


1 


para 


C4H9OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


para 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C6Hi3Cx:o 


C3H7O 


1 


para 


C6H13OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C6H13OC0 


C3H7O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C8H17OC0 


C3H7O 


1 


para 


C8H17OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C8H17OC0 


C3H7O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C3H7O 


1 


para 


C12H25OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C3H7O 


1 


para 


C13H27OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C3H7O 


1 


para 


C14H29OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C3H7O 


1 


para 


CX5H31OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


Ci5H3lOCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C3H7O 


1 


para 
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X 




n 


Position 


C16H330CO 


C3H70 


1 


meta 


C16H330CO 


C3H70 


1 


ortho 


C16H330CO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C3H70 


1 


para 


C17H350CO 


C3H70 


1 


meta 


C17H350CO 


C3H70 


1 


ortho 


C17H350CO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C3H70 


1 


para 


C18H370CO 


C3H70 


1 


meta 


C18H370CO 


C3H70 


1 


ortho 


C18H370CO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C4H90 


1 


para 


C3H70CO 


C4H90 


1 


meta 


C3H70CO 


C4H90 


1 


ortho 


C3H70CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C4H9O 


1 


para 


C4H90CO 


C4H9O 


1 


meta 


C4H90CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C4H9O 


1 


para 


C5H110CO 


C4H9O 


1 


meta 


C5H110CO 


C4K9O 


1 


ortho 


C5H110CO 


C4H9O 


2 


ortho/para """"" 


CeHiaCXZO 


C4H9O 


1 


para 


C6H13OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C4H90 


1 


para 


C8H17OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C8H17OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C4H9O 


1 


para 


C12H25OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C4H9O 


1 


para 


C13H27OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C4H9O 


1 


para 


C14H29OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C4H9O 


1 ] 


para 


C15H31OCO 


C4H9O 


1 1 


Tiieta 


C15H31OCO 


C4H9O 


1 ( 


Drtho 


C15H310CO 


C4H9O 


2 ( 


Drtho/para 


C16H330CO 


C4H9O 


1 1 


para 


C16H330CO 


C4H9O 


1 r 


neta 


C16H330CO 


C4H9O 


1 ( 


jrtho 



13 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 3 


Position 


C16H330CO 


C4H9O 


2 


Drtho/para 


C17H350CO 


C4H9O 


1 ] 


Dara 


C17H3SOCO 


C4H9O 


1 


meta 


C17H350CO 


C4H9O 


1 


or the 


C17H350CO 


C4H9O 


2 


oruno/pajTa 


C18H370CO 


C4H9O 


1 


para 


C18H370CO 


C4H9O 


1 


meta 


C18H370CO 


C4H9O 


1 


ortbo 


C18H370CO 


C4H9O 


2 


ortno/para 


C3H70CO 


C5H11O 


1 


paxa 


C3H7OC0 


CsHuO 


1 


meta 


C3H70CO 


C5H11O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C5H11O 


2 


ortho/para" 


C4H90CO 


CsHiiO 


1 


para 


CdHgOCO 


CsHnO 


1 


meta 


C4H9OCO 


C5H110 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C5H110 


2 


brtho/para 


C5H11OCO 


C5H110 


1 


para 


C5H11OCO 


CsHiiO 


1 ' 


meta 


C5H11OCO 


C5H110 


1 


ortho 


C5H11OCO 


CsHnO 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C5H110 


1 


para 


C6H13OCO 


C5H110 


1 


meta 


C6H13OCO 


C5H110 


1 


ortho 


CsHisOCO 


C5H110 


2 


ortho/para 


CaHi70C0 


CsHuO 


1 


para 


C8H17OCO 


C5H110 


1 


meta 


CaHi70C0 


C5H110 


1 


ortho 


C8H17OCO 


CsHuO 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C5H110 


1 


para 


C12H25OCO 


C5H110 


1 


meta 


C12H25OCO 


CsHiiO 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C5H110 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


CsHnO 


1 


para 


C13H27OCO 


C5H110 


1 




C13H270CO 


C5H110 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C5H110 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C5H110 


1 


para 


C14H29OCO 


CsHnO 


1 


meta 


C14H29OCO 


CsHnO 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C5H110 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C5H110 


1 


para 


C15H31OCO 


C5H110 


1 


meta 


C15H31OCO 


C5H110 


1 


ortho 


C15H31OCO 


CsHnO 


2 


orcno/ para 


C16H33OCO 


CcHi 1O 

^s**n^ 


1 


para 


C16H33OCO 


CsHnO 


1 


meta 


C16H33OCO 


CsHnO 


1 


ortho 


C16H33OCO 


CsHnO 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


CsHnO 


1 


para 
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Y 
A 


r5 
XV 


n 


Position 




CqHllO 


1 




C17H35OCO 


CqHilO 


1 


ortlio 






2 




Ci oH-?70C0 


C«;Hi 1O 


1 


a. 






1 






CqHl 1O 


1 


Oi" tlio 




CqHnO 


2 




C3H70CO 




1 




C3H70CO 


CfiHi-^O 


1 


ens ts. 


C3H70CO 


CcHi-jO 


1 


03^ the 


C3H70CO 


CcHi -sO 


2 


L-llU/ ^OLX Cl 


C4H90CO 


CcHi 1O 


1 






CcHi -jH 


1 




C>iHaOCO 
VN* v 


C*rHi-»n 

\-.gni3U 


1 


OXU£IO 




P^-H^ -»n 
C6ni3*-' 


Zk 


Ox cno/ pax a. 


CcHi 1OCO 


P-.tT- -O 

v*6"'13^ 




peLJTcL 


CcHi 1 0CO 










c^-Ri ->n 

^6**13v 


1 
X 


oftho 


CcHi 1OCO 


^6"13*-' 


0 


Ox Clio/ pax cL 


CcHi-aOCO 


i^6ni3U 


X 


psi^rs 




^6*113'-' 


1 
X 




CcHi 'sOCO 
^ Q a 2_ 3 WW w 


^6*113*-' 


X 


orth.o 




p _xj- _n 


0 


Ox C AO/pax a. 




C6H13O 




pEra 




p _1T. 

U6ni30 


1 

X 




L>B*117UL.U 


C6H13O 


1 

1 


ortho 


L.Bfcli7UL.U 


C6H13O 


2 


ortho/para 






1 


para 




C6H13O 


1 


meta 


^12 "■2 5*-'^'-' 


C6H13O 


1 


ortho 


/-» TT rv^o 

^12**25'-'^*-' 


C6Hi30 


2 


ortho/para 


wi3n.27^J^-v 


C6H13O 


1 


para 


^13 "-2 7*-'*-'^ 


U61113U 


L 




^13 "2 7*-'^*-' 


P _LJ, ^Pl 

L.6ni3U 


X 


ortho 








Ox uilo/ para 




^6^13^ 


1 
X 


para 




^6^13^ 


•1 
X 


insta 


p- ^iH-qOCO 


p^ti^ _n 

l-6tt.l3U 


X 


ortho 




U6ni3U 


<6 


ortho/para 


p- cHoi OCO 
v*»l 5-^3 1 w V 


^6"13^ 


X 


para 




CiHi 1O 


1 
X 




Cl c:H-*lOCO 


CcHi -jO 
^6"13'-' 


1 


VJX UXLL^ 


Cl qH^iOCO 




2 


oi"t.ho /nsTa • 




CfiHi -aO 


1 


para 




CfiHnO 


1 


ni6ta 


C16H330CO 




1 


ortho 


C16H330CO 


CfiHiaO 


2 


ortho/para 


CivHasOCO 




1 


para 


C17H35OCO 


CsHijO 


1 


meta 


C17H35OCO 


C?Hi30 


1 


ortho 
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X 




n 


Position 


C17H350CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C6H13O 


1 


para 


C18H370CO 


C6H13O 


1 


meta 


C18H370CO 


C6H13O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C7H15O 


1 


para 


C3H70CO 


C7H15O 


1 


meta 


C3H70CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C7H15O 


1 


para 


C4H90CO 


C7H15O 


1 


meta 


C4H90CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C7H15O 


1 


para 


CsHiiCXIO 


C7H15O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C7H15O 


1 


para 


C6H13OCO 


C7H15O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C7H15O 


1 


para 


C8H17OCO 


C7H15O 


1 


meta 


CBH17OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C7H15O 


1 


para 


C12H25OCO 


C7H15O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C7H1SO 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C7H15O 


1 


para 


C13H27OCO 


C7H15O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C7H1SO 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C7H15O 


1 


para 


C14H29OCO 


C7H15O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C7H15O 


1 


para 


C1SH31OCO 


C7H15O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C7H1SO 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C7H15O 


1 


para 


C16H33OCO 


C7H15O 


1 


meta 


C16H33OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C7H15O 


1 


para 


C17H35OCO 


C7H15O 


1 


meta 


C17H35OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


CiflH370CO 


C7H15O 


1 


para 
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X 




n 


X ^ l» X VXx 


C18H370CO 


C7H15O 


1 


meta 


C18H370CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C18H37OC0 


C7H15O 


2 


ortho /para 


C3H70CO 


C8H17O 


1 


para 


C3H70CO 


C8H17O 


1 


meta 


C3H70CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C3H70CO 


CsHnO 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C8H17O 


1 


para 


C4H90CO 


C8H17O 


1 


meta 


C4H90CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C8H17O 


2 


ortho /para 


C5H110CO 


C8H17O 


1 


para 


C5H110CO 


C8H17O 


1 


meta 


C5H110CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C5H110CO 


CbHi70 


2 


v^x. ^xxv// y g ^ ci 


C6H130CO 


C8H17O 


1 


para 


C6H130CO 


CgHivO 


1 


meta 


CgHisOCO 


C8H17O 


1 


ortho 


CeHiaOCO 


CaHi70 


2 


ortho/naira 


CBH17OCO 


C8H170 


1 


para 


C8H17OCO 


CbHi70 


1 


meta 


C8Hi70CO 


CaHi70 

■v»o»*X 


1 


ortho 


C8H17OCO 


CflHi70 


2 






CqHtjO 










1 
J. 


meta 




^8>n>i7U 


T 

A. 


ortho 




CqHiiO 




uno/ para 




^8xxi7v/ 




para 




CaHi'70 
>-B"17'-' 


1 


meta 


C13H27OCO 


CrH-j70 


1 






CflHi70 


2 


ux- \.ix\jf ci 


Ci aHo^OCO 


CftHi 7O 


1 




C14H29OCO 


CaHi70 


1 


meta 


CiaHooCXZO 




1 


ortho 


CIAH29OCO 


CftHi 7O 


2 


wx. i^xxw / ^cix a 


C15H31OCO 

X J J X 




1 


para 


CisHiiOCO 

'i^XO J X ^^^^^ 


CflHi70 


1 


meta 


C15H310CO 


CnHnO 


1 


ortho 






2 


Q T" t" ho /na T a 


CI6H33OCO 


C8H17O 


1 


para 


C16H330CO 


CaHi70 


1 


meta 


C16H330CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C16H330CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C8H17O 


1 


para 


C17H350CO 


C8H17O 


1 


meta 


C17H350CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C8H17O 


1 


para 


C18H370CO 


C8H17O 


1 


meta 


CiaH370CO 


C8H17O 


1 1 ortho 
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K 




n 


Position 


s 


C18H37OCO 


CsHnO 


2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C12H25O 


1 


para 




C3H7OCO 


C12H25O 


1 


cneta 




C3H7OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


10 


C3H7OCO 


Ci2H250 


2 


ortho/para 




C4H9OCO 


C12H25O 


1 


para 




C4H9OCO 


C12H2SO 


1 


meta 




C4H9OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


IS 


C4H9OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




C5H11OCO 


C12H25O 


1 


para 




C5H11OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C5H11OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


2» 


CsHiiOCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




C6H13OCO 


C12H25O 


1 


para 




C6H13OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C6H13OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


25 


C6H13OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




C8H17OCO 


C12H25O 


1 


para 




C8H17OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C8H17OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


30 


C8H17OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




C12H25OCO 


C12H25OI 




para 




C12H25OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C12H25OCO 


CX2H25O 


1 


ortho 


35 


C12H25OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




Ci 3H27OCO 


C12H2SO 


1 


para 




C13H270CO 


C12H2SO 


1 


meta 




C13H270CO 


C12H25O 


1 


ortho 


40 


C13H270CO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




Ci4H290CO 


C12H25O 


1 


para 




C14H29OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C14H29OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


45 


C14H29OCO 


CX2H25O 


2 


ortho/para 




C15H31OCO 


C12H25O 




para 




C15H31OCO 


C12H25O 


1 


meta 




Ci5H3iOCO 


CX2H25O 


1 


ortho 


50 


C15H31OCO 


C12H25O 


2 


ortho/paura 




C16H33OCO 


C12H25O 


1 


para 




C16H33OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C16H33OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


55 


C16H33OCO 


C12H250 


2 


ortho/para 




C17H35OCO 


CX2H25O 


1 


para 




C17H35OCO 


CX2H25O 


1 


meta 




C17H35OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


60 


C17H35OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 




C18H37OCO 


C12H25O 


L 






C1BH37OCO 


C12H25O 


1 


meta 




C18H37OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


65 


C18H37OCO 


C12H25O 


. 2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C14H29O 


1 


para 
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X . 




n 


Position 


C3H70CO 


C14H29O 


1 


met a 


C3H70CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C14H29O 


1 


para 


C4H90CO 


Ci4H2gO 


1 


meta 


C4H90CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C14H29O 


1 


para 


C5H110CO 


C14H29O 


1 


meta 


C5H110CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C5H110CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


C14H29O 


1 


para 


C6H130CO 


C14H29O 


1 


meta 


C6H130CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


CbHi70C0 


C14H290 


1 


para 


CBH170CO 


C14H29O 


1 


meta 


C8H170CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C8H170CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


Ci4H2gO 


1 


para 


C12H250CO 


C14H29O 


1 


meta 


C12H250CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C12H250CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C14H29O 


1 


para 


C13H270CO 


C14H29O 


1 


meta 


C13H270CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C13H270CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C14H29O 


1 


para 


C14H290CO 


C14H29O 


1 


meta 


C14H290CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C14H29O 


1 


para 


C15H31OC0 


C14H29O 


1 


meta 


C15H310CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C15H31OC0 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C14H29O 


1 


para 


C16H330CO 


C14H29O 


1 


meta 


C16H33OC0 


C14H29O 


1 


ortho 


C16H330CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C17H35OC0 


C14H29O 


1 


para 


C17H350CO 


C14H29O 


1 


meta 


C17H350CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C18H370CO . 


C14H29O 


1 


para 


C18H370CO 


C14H29O 


1 


meta 


C18H370CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C16H33O 


1 


para 


C3H7OCO 


C16H33O 


1 1 


naeta 


C3H7OCO 


C16H33O 


1 


ortho 
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X 




n 


Position 


C3H70CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C16H33O 


1 


para 


C4H90CO 


C16H33O 


1 


meta 


C4H90CO 


C16H33O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 




C16H33O 


1 


para 


C«;Hi 1 OCO 


CieHssO 


1 


meta 


CcKi 1OCO 


Ci aH-^-^O 


1 


ortho 


CcHn 1 OCO 


C16H330 


2 


ortho/para 


CtfHi lOCO 


' C16H330 


1 


para 


C<:Hn -»OCO 


CI6H33O 


1 


meta 


CcHi 1OCO 


CI6H33O 


1 


ortho 


CcHi -^OCO 


CI6H33O 


2 


ortho/para 


C0H1 '70CO 


C16H33O 


1 


para 


CqHi -?oco 


Cl6H330 


1 


meta 




Ci aHt^O 


1 


ortho 


V 3 til 7*-'^'^ 


Ci kHttO 


2 


ortho/para 




CifiH-iiO 


1 


para 




CkiH-jiO 
^lo**33^ 


1 


meta 


V* 1 2 ""2 5 


^lo**j J'-' 


1 


ortho 




Ci cHiiO 


2 


ortho/para 


^13**27^*^^ 


Ci ^H-aiO 
>'lo**33^ 


1 


para 


^13"27*^-'^^ 


Ci <:Ht^O 
*-16"'33^ 


1 


meta 


*-13^27^-'^'-' 


Pi cHmO 
^16"33^ 


1 


ortho 


13*12 7'-'^*^ 


Ci cHi-iO 


2 


ortho/para 


^14">29*-'^'^ 


Pi cH-a-iO 
^16**33*-' 




para 


P« ^IT»i«OPn 


Ci^cHi-iO 
^lo**33^ 




meta 


^R^rtOPn 


>»16**33V 


X 


ortho 


r*t >^^T«^/^PlPO 

*-14"29*-'^^ 




2 


ortho/para 


p« eWi-inpn 




1 


para 


p* .-Hi •• npn 


v*16*i33 V 


1 


meta 


r*- /-PT-. 4 OPO 


Ci cH<a->0 


1 


ortho 


>'15"31*-'^*-' 


Ci tfH-a-aO 


2 


0 r tho /p ara 


^16"33*-'^^ 


Ci cH-j-iO 
^1d**33^ 


1 


para 


Pi *.n-»'»npr) 


Ci cH-j-iO 


1 


meta 


P-* /rH-s-aOCO 

V* 1 6 **3 3 ^ 




1 


ortho 


>^ 1 0 **3 3 '-'^^ 




2 


ortho/para 






1 


para 


p- hH-scOCO 


CifiH'i'^O 


1 


meta 


Ci ^H■»eiOCO 


CigHiiO 


1 


ortho 


CnH-jciOCO 

f ** J 3 www 


C16H33O 


2 


ortho/para 


S»-HJ**J /www 


C16H33O 


1 


para 


Ci aH-i70C0 

>^2,0**J / www 


C16H33O 


1 


meta 


Ci flH-*70C0 

WXO**J /www 


C16H33O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C18H37O 


1 


para 


C3H7OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C3H7OCO 


CiaH370 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C18H370 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C18H370 


1 


para 
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|X 


R5 


n 


Position 


C4H90CO 


C18H370 


1 


meta 


C4H90CO 


C18H37O 


1 


ortho 


. IC4H90CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C18H37O 


1 


para 


CsHiiOCO 


C18H37O 


1 


meta 


JcsHiiOCO 


C18H37O 


1 


ortho 


IcsHiiOCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C5H13OCO 


C18H37O 


1 


para 


C6H13OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C18H37O 


1 


para 


1 C8H17OCO 


C18H37O 


1 


meta 


1 C8H17OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C18H37O 


1 


para 


IC12H25OCO 


C18H37O 


1 


meta 


IC12H25OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


IC13H27OCO 


C1BH37O 


1 


para 


C13H27OCO 


C18H37O 


1 


meta 


IC13H27OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C13H270CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


IC14H29OCO 


C18H37O 


1 


para 


|Ci4H29CX:0 


C18H37O 


1 


meta 


C14H29OCO 


CieH370 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C18H370 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C1BH370 


1 


para 


C1SH31OCO 


C18H370 


1 


meta 


CisHaiOCO 


C18H370 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C18H370 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C18H370 


1 


para 


C16H330CO 


C18H370 


1 


meta 


JC16H33OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


jCi6H330CO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C18H37O 


1 


para 


C17H35OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C17H35OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C18H37O 


1 


para 


C18H37OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C18H37OCO 


Ci8H370 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


ICH3O 


CH3 


1 


para 


CH3O 


CH3 


1 1 


[neta 


ICH3O 


CH3 


1 ( 


ortho 


CH3O 


CH3 


2 t 


Drtho/para 


C2H5O 


CH3 


1 ] 


para 


IC2H5O 


CH3 


1 r 


neta 


C2H5O 


CH3 


1 < 


^rtho 
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X 




n 


Position 


C2H50 


CH3 


2 


ortho/para 


C3H70 


CH3 


1 


para 


C3H70 


CH3 


1 


meta 


C3H70 


CH3 


1 


ortho 


C3H70 


CH3 


2 


ortho/para 


C4H90 


CHj 


1 


para 


C4H90 


CH3 


1 


meta 




CH3 


1 


ortho 


C4H9O 


CH3 


2 


ortho/para 


C5H11O 


CH3 


1 


para 


C5H11O 


CH3 


1 


meta 


C5H11O 


CH3 


1 


ortho 


C5H11O 


CH3 


2 


ortho/para 


C6H13O 


CH3 


1 


para 


C6H13O 


CH3 


1 


meta 


C6H13O 


CH3 


1 


ortho 


C6H13O 


CH3 


2 


ortho/para 


C8H17O 


CHa 


1 


para 


C8H17O 


CH3 


1 


meta 


C8H17O 


CH3 


1 


ortho 


C8H17O 


CH3 


2 


ortho/para 


C12H25O 


CH3 


1 


para 


C12H25O 


CH3 


1 


meta 


C12H25O 


CH3 


1 


ortho 


C12H2SO 


CH3 


2 


ortho/para 


C13H27O 


CH3 


1 


para 


C13H27O 


CH3 


1 


meta 


C13H27O 


CH3 


1 


ortho 


Ci3H270 


CH3 


2 


ortho/para 


C14H29O 


CH3 


1 


para 


C14H29O 


CH3 


1 


meta 


C14H29O 


CH3 


1 


ortho 


C14H29O 


CH3 


2 


ortho/para 


C15H31O 


CH3 


1 


para 


C15H31O 


CH3 


1 


meta 


Ci5H3lO 


CH3 


1 


ortho 


C15H31O 


CH3 


2 


ortho/para 


C16H33O 


CH3 


1 


para 


C16H33O 


CH3 


1 


meta 


. C16H33O 


CH3 


1 


ortho 


C16H330 


CH3 


2 


ortho/para 


C17H35O 


CH3 


1 


para 


C17H35O 


CH3 


1 


meta 


C17H35O 


CH3 


1 


ortho 


C17K35O 


CH3 


2 


ortho/para 


C18H37O 


Cti3 


± 


para 


C18H37O 


CH3 


1 


meta 


C18H37O 


CH3 


1 


ortho 


C1BH37O 


CH3 


2 


ortho/para 


CH3O 


C2H5 


1 


para 
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|X 


1 


n 


Position 1 
1 


|CH30 


1 C2H5 


1 


meta | 


CH3O 


C2H5 


1 


ortho 1 


, CH3O 


C2H5 


2 


ortho/para | 


C2H5O 


C2H5 


1 


para | 


C2H5O 


C2H5 


1 


meta | 


C2H5O 


C2H5 


1 


ortho 1 


C2H5O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C2H5 


1 


para | 


» C3H7O 


C2H5 


1 


meta j 


IC3H7O 


C2H5 


1 


ortho 1 


C3H7O 


C2H5 


2 


ortho/para | 


C4H9O 


C2H5 


1 


para | 


IC4H9O 


1 CjHs 


1 


meta | 


IC4H9O 


C2H5 


1 


ortho 1 


IC4H9O 


C2H5 


2 


ortho/para | 


C5H11O 


C2H5 


1 


para | 


C5H11O 


C2H5 


1 


meta | 


CsHuO 


1 C2H5 


1 


ortho 1 


C5H11O C2H5 


2 


ortho/para | 


C6H13O 


C2H5 


1 


para | 


C6H13O 


! C2H5 


1 


meta | 


C6H13O 


C2H5 


1 


ortho 1 


|C6H130 


C2H5 


2 


ortho/para | 


|C8Hi70 


C2H5 


1 


para | 


C8H17O 


C2H5 


1 


meta | 


|C8H170 1 


C2H5 


1 


ortho 1 


C8H170 1 


C2H5 


2 


ortho/para J 


C12H250 1 


C2H5 


1 


para | 


C12H250 C2H5 


1 


meta | 


C12H250 j C2H5 


1 


ortho 1 


C12H250 j C2H5 


2 


ortho/para | 


C13H270 1 C2H5 


1 


para | 


C13H270 


C2H5 


1 


meta | 


C13H270 


C2H5 


1 


ortho I 


C13H270 


C2H5 


2 


ortho/para | 


C14H290 


C2H5 


1 


para | 


C14H290 


C2HS 


1 


meta | 


C14H290 


C2H5 


1 


ortho 1 


C14H290 1 


C2H5 


2 


ortho/para j 


C15H310 1 


C2H5 


1 


para | 


C15H310 1 


C2H5 


1 


meta | 


C15H310 1 


C2H5 


1 


ortho 1 


C15H310 1 


C2H5 


2 < 


ortho/para | 


C16H330 . 1 


C2H5 


1 ] 


E>ara | 


IC16H330 1 


C2H5 


1 I 


neta | 


IC16H330 1 


C2H5 


1 < 


Drtho 1 


C16H330 1 


C2H5 


2 < 


Drtho/para | 


C17H350 


C2H5 


1 I 


Dara | 


C17H3SO 


C2H5 


1 r 


neta | 


IC17H350 


C2H5 


1 < 


>rtho I 
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X 


r5 


n 


Position 


C17H350 


C2H5 


2 


ortho/paxa 


C18H370 


C2H5 


1 


para 


C18H370 


C2H5 


1 


meta 


C1BH370 


C2H5 


1 


or the 


C18H370 


C2H5 


2 


ortho/para 


CH30 


C3H7 


1 


para 


CH30 


C3H7 


1 


meta 


CH30 


C3H7 


1 


ortho 


CH30 


C3H7 


2 


ortho/para 


C2H50 


C3H7 


1 


para 


C2H50 


C3H7 


1 


meta 


C2H50 


C3H7 


1 


ortho 


C2H50 


C3H7 


2 


ortho/para 


C3H70 


C3H7 


1 


para 


C3H70 


C3H7 


1 


meta 


C3H70 


C3H7 


1 


ortho 


C3H70 


C3H7 


2 


ortho/para 


C4H90 


C3H7 


1 


para 


C4H90 


C3H7 


1 


meta 


C4H90 


C3H7 


1 


ortho 


C4H90 


C3H7 


2 


ortho/para 


C5H110 


C3H7 


1 


para 


C5H110 


C3H7 


1 


meta 


C5H110 


C3H7 


1 


ortho 


C5H110 


C3H7 


2 


ortho/para 


CeHisO 


C3H7 


1 


para 


C6H13O 


C3H7 


1 


meta 


CeHiaO 


C3H7 


1 


ortho 


C6H13O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C3H7 


1 


para 


C8H17O 


C3H7 


1 


meta 


C8H17O 


C3H7 


1 


ortho 


C8H17O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C3H7 


1 


para 


C12H25O 


C3H7 


1 


meta 


C12H25O 


C3H7 


1 


ortho 


C12H25O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C3H7 


1 


para 


C13H27O 


C3H7 


1 


meta 


C13H27O 


C3H7 


1 


ortho 


C13H27O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C3H7 


1 


para 


C14H29O 


C3H7 


1 


meta 


C14H29O 


C3H7 


1 


ortho 


C14H29O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C3H7 


1 


para 


C15H31O 


C3H7 


1 


meta 


C15H31O 


C3H7 


1 


ortho 


C15H31O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C16H33O 1 C3H7 


1 


para 
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X 






trUSXCXOIl 


C16H330 


C3H7 


1 




C16H330 


C3H7 


1 


ortho 


C16H330 


C3H7 


2 


ortho /naTa 


C17H3SO 


C3H7 


1 




C17H350 


C3H7 


1 




C17H350 


C3H7 


1 


optho 


C17H350 


C3H7 


2 


v^x uxjii,// GL 


C1BH370 


C3H7 


1 




C18H370 


C3H7 


1 


rne ta. 


C18H370 


C3H7 


1 




C1BH370 


C-iH-7 


2 


vx UUV,^/ ^CLX d 


CH30 


C>iHq 


1 


naT*a 


CH30 






mot- a 


CH30 


s»4«9 




UX 


CH30 


C4H9 


2 


ux uXlO/pax a 


C2H50 


C4H9 


1 

X 






C4H9 


T 

X 




C2H5O 


C4H9 






C2H5O . 


C4H9 


2 


Wx pax a 


C3H7O 


C4Hg 


1 




C3H7O 


C4H9 


1 




C3H7O 


C>iHq 


1 


Ox 












U4n9 




peura 


C4H9O 




1 


metia 


C4H9O 


^4*i9 


1 
± 


ortho 




U4JI9 




ortho/para 




P-. w« 


X 


para 




U4H9 


X 


meta 




P^ w« 


X 


ortho 




P-Wo, 

\^4H9 


A. 


ortho/para 


CfiHi -^O 


v«4Xi9 


X 


para 


CfiHtiO 






iHG t a 


CeHxsO 


^4 "9 


1 


UX ULlO 


C6H13O 




2 


v^x I»U1// ^CIX OL 


C8H17O 


C4H9 




^a.x til 




C>iHa 

v*4xi9 


1 


CQQta 


CaHi70 


C>iKq 

V.41X9 


1 

X 


ortho 


CflHnO 


^4"9 




Oxcno/para 


C12H350 


^4"9 


X 


para 


C19H35O 


C4H9 


X 


mo f" A 


C12H25O 


CnHo 

W4C19 


1 


Ux UXICJ 


C12H25O 




2 


*>^X UliU/ ^CIX Cl 


C13H27O 


CaHq 


1 


para 


C13H27O 


CdHq 


1 


nsta 


C13H27O 


C4H9 


1 


ortho 


C13H27O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C4H9 


1 ] 


para 


C14H29O 


C4H9 


1 1 


Tieta 


C14H29O 


C4H9 


1 ( 


artho 
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X 


r5 


n 


Position 


C14H290 


C4H9 


2 


ortho/para 


C15H310 


C4H9 


1 


para 


C15H310 


C4H9 


1 


meta 


C15H310 


C4H9 


1 


ortho 


C15H310 


C4H9 


2 


ortho/para 


C16H330 


C4H9 


1 


para 


C16H330 


C4H9 


1 


meta 


C16H330 


C4H9 


1 


ortho 


C16H33O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C4H9 


1 


para 


C17H35O 


C4H9 


1 


meta 


C17H35O 


C4H9 


1 


ortho 


C17H35O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C4H9 


1 


para 


C18H37O 


C4H9 


1 


meta 


C18H37O 


C4H9 


1 


ortho 


C18H37O 


C4H9 


2 


ortho/para 


CH3O 


CsHii 


1 


para 


CH3O 


C5H11 


1 


meta 


CH3O 


C5H11 


1 


ortho 


CH3O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C5H11 


1 


para 


C2H5O 


C5H11 


1 


meta 


C2H5O 


C5H11 


1 


ortho 


C2H50 


C5H11 


2 


ortho/para 


V* J** / w 


C5H11 


1 


para 




C5H11 


1 


meta 


^ J** / ^ 


C5H11 


1 


ortho 




C5H11 


2 


ortho/para 


C4H9O 


CsHii 


1 


para 


C^HgO 


C5H11 


1 


meta 


C4H9O 


C5H11 


1 


ortho 


C4H9O 


C5H1X 


2 


ortho/para 




C5H11 


1 


para 


C5H11O 


CsHii 


1 


meta 


C5H11O 


C5H11 


1 


ortho 


C5H11O 


C5H11 


2 


ortho/para 




CsHii 


1 


para 


C6H13O 


CsHu 


1 


meta 


C6H13O 


CsHii 


1 


ortho 


C6H13O 


C5H11 


2 


ortho/para 


CBH17O 


C5H11 


1 


para 


C8H17O 


C5H11 


1 


meta 


C8H17O 


C5H11 


1 


ortho 


C8H17O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C5H11 


1 


para 


C12H25O 


C5H11 


1 


meta 


C12H25O 


C5H11 


1 


ortho 


C12H25O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C5H11 


1 


para 
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■ Y 
1 


1 


n 


Position 


1 >'13""27'-^ 


CsHii 


1 


meta 


1 ^13"27*-' 

1 Cl -iKnnO 


1 ^ rr 


1 


ortho 


. 1 ^13"27>' 


C5H11 


2 


ortho/para 


1 Ci iiHorkO 
1 Ci /iKnaO 


C5H11 


1 


para 


1 ^14"29^ 




1 


meta 


1 Ci /iHioO 


C5H1I 


1 


ortho 


1 Ci /iHtoO 
1 Ci cHi-iO 


1 /-t TT 

C5H1I 


2 


ortho/para 


1 Ci cR-aiO 


1 ^ TT 

C5H1I 


1 


para 


1 ^15"31^ 

1 p, cR-.n 


C5H1I 


1 


meta 


I ^15131*-' 




1 


ortho 


1 v,-15«31*-' 


C5H11 


2 


ortho/para 




C5H11 


1 


para 


1 W6tl33U 


C5H11 


1 


meta 


IUi6ii33U 


CsHii 


1 


ortho 


1^X60330 


C5H11 


2 


ortho/para 


I W7«35U 


C5H11 


1 


para 


1 ^l7tl3 5U 


C5H11 


1 


meta 


1 W7'i35U 


C5H11 


1 


ortho 


1 ^17*135^ 


CsHu 


2 


ortho/para 




C5H11 


1 


para 


1 CI8H37O 


C5H11 


1 


meta 


|^18«370 


C5H11 


1 


ortho 


jCi8H370 




2 


ortho/para 


1 v«.n3U 


C6H13 


1 


peora 




CgHia 


1 


meta 




C6H13 


1 


ortho 


1 Ua3U 


C6H13 


2 


ortho/para 


IC2H5O 1 


C6H13 


1 


para 


1 wasO 1 


C6H13 


1 


meta 


|^2n50 1 


C6H13 


1 


ortho 


\K^2°-S^ 1 


C6H13 


2 


ortho/para 


|C3H70 


C6H13 


1 


para 


1 v.*3n70 


C6H13 


1 


meta 


1 L-3rl7U 


C6H13 


1 


ortho 


1 ^3*i7U 


C6H13 


2 


ortho/para 


1 ^41190 


C6Hi3 


1 


para 


1 v«4£l9U 


C6H13 


1 1 


net a 




CeHu 


1 ( 


Drtho 




C6H13 


2 < 


Drtho/para 


1 ^5*111*-' 




1 1 


?ara 


1 ^sniiu 


C6H13 


1 r 


neta 




C6H13 


1 c 


3rtho 




C6H13 


2 c 


3rcho/para. 




C6H13 


1 I 


)ara 




C6H13 


1 n 


leta 


C6H13O 


C6H13 


1 c 


)rtho 


C6H13O 


C6H13 


2 c 


rtho/naTa 


C8H17O 


C6H13 


1 E 


►ara 


C8H17O 
|CbHi70 


C6H13 


1 rr 


leta 






1 d 


rtho 
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X 




n 


Position 


C8H170 


C6H13 


2 


ortho/para 


C12H250 


C6H13 


1 


para 


C12H250 


C6H13 


1 


meta 


C12H250 


CeHn 


1 


ortho 


C12H250 


CeHn 


2 


ortho/para 


C13H270 




1 


para 


C13H270 


C6H13 


1 


meta 


C13H270 


C6H13 


1 


ortho 


C13H270 


CeHn 


2 


ortho/para 


C14H290 


C6Hi3 


1 


para 


C14H290 


C6H13 


1 


meta 


C14H290 




1 


ortho 


C14H290 


C6H13 


2 


ortho/para 


C15H310 


C6H13 


1 


para 


C15H310 


C6H13 


1 


meta 


C15H310 


C6H13 


1 


ortho 


C15H310 


C6H13 


2 


ortho/para 


C16H330 


C6H13 


1 


para 


CX6H330 


C6H13 


1 


meta 


C16H330 


C6H13 


1 


ortho 


C16H330 


C6Hx3 


2 


ortho/para 


C17H350 


C6H13 


1 


para 


C17H350 


C6H13 


1 


meta 


C17H350 


C6H13 


1 


ortho 


C17H350 


C6H13 


2 


ortho/para 


C18H370 


C6H13 


1 


para 


C18H370 


CeHu 


1 


meta 


C18H370 


C6H13 


1 


ortho 


C18H370 


C6H13 


2 


ortho/para 


CH30 


CH3O 


1 


para 


CH30 


CH3O 


1 


meta 


CH30 


CHsO 


1 


ortho 


CH30 


CH3O 


2 


ortho/para 


C2H50 


CH3O 


1 


para 


C2H50 


CH3O 


1 


meta 


C2H50 


CH3O 


1 


ortho 


C2H50 


CH3O 


2 


ortho/para 


C3H70 


CH3O 


1 


para 


C3H70 


CH3O 


1 


meta 


C3H70 


CH3O 


1 


ortho 


C3H70 


CH3O 


2 


ortho/para 


C4H90 


CH3O 


1 


para 


C4H90 


CH3O 


1 


meta 


C4H90 


CH3O 


1 . 


ortho 


C4H90 


CH3O 


2 


ortho/para 


C5H110 


CH3O 


1 


para 


CsHuO 


CH3O 


1 


meta 


C5H11O 


CH3O 


1 


ortho 


C5H11O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C6H13O 


CH3O 


1 


para 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


1 Position 1 


CfiHiaO 


CH3O 


1 


jmeta 


C6H130 . 


CH3O 


1 


jortho 1 


: C6H13O 


CH3O 


2 


|ortho/para | 


C8H17O 


CH3O 


1 


jpara | 


C8H17O 


CH3O 


1 


jmeta | 


C8H17O 


CH3O 


1 


1 ortho 1 


C8H17O 


CH3O 


2 


ortho/para j 


C12H25O 


CH3O 


1 


jpara 1 


» C12H25O 


CH3O 


1 


jmeta | 


C12H25O 


CH3O 


1 


1 ortho 1 


C12H25O 


CH3O 


2 


ortho/para | 


C13H27O 


CH3O 


1 


1 para | 


C13H27O 


CH3O 


1 


jmeta | 


. C13H27O 


CH3O 


1 


j ortho 1 


C13H27O 


CH3O 


2 


j ortho/para | 


C14H29O 


CH3O 


1 


jpara j 


C14H29O 


CH3O 


1 


meta j 


C14H29O 


CH3O 


1 


jortho 1 


C14H290 


CH3O 


2 


1 ortho/para | 


C15H31O 


CH3O 


1 


jpara | 


C15H31O 


CH3O 


1 


meta | 


C1SH31O 


CH3O 


1 


ortho 1 


C15H31O 


CH3O 


2 


ortho/para | 


C16H33O 


CH3O 


1 


para | 


C16H33O 


CH3O 


1 1 


meta | 


C16H33O 


CH3O 


1 


ortho 1 


C16H33O 


CH3O 


2 1 


ortho/nara t 


C17H35O 


CH3O 


1 1 


oara 1 


C17H35O 


CH3O 


1 1 


meta 1 


C17H35O 


CH3O 


1 1 


ortho j 


C17H35O 


CH3O 


2 1 


ortho/para | 


C18H37O 


CH3O 


1 1 


para j 


C18H37O 


CH3O 


1 1 


meta | 


C18H37O 


CH3O 


1 1 


ortho j 


C18H37O 


CH3O 


2 1 


ortho/para | 


CH3O 


C2H5O 


1 1 


para ] 


CH3O 


C2H5O 


1 


meta | 


CH3O 


C2H5O 


1 1 


ortho 1 


CH3O 


C2H5O 


2 1 


□rtho/para | 


C2H5O 


C2H5O 


1 ] 


paxa 1 


C2H5O 


C2H5O 


1 |i 


Tieta 1 


C2H5O 


C2H5O 


1 P 


Drtho 1 


C2H5O 


C2HSO 


2 |( 


Drtho/para | 


C3H7O 


C2H5O 


1 ll 


Dara | 


C3H7O 


C2H5O 


1 |l 


neta | 


C3H7O 


C2H5O 




>rtho j 


C3H7O 


C2H5O 


2 c 


)rt ho/par a j 


C4H9O 


C2H5O 


1 I 


)ara | 


C4H9O 


C2H5O 


1 |n 


leta 


C4H9O 


C2H5O 


1 jortho 1 
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A 






Position 




C2H5O 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C2H5O 


1 


para 




C2H5O 


1 


meta 


C5H11O 


C2H5O 


1 


ortho 


CqHilO 

^D*-^! X ^ 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C«Hi-»0 

^6 "-13^ 




1 


para 


CcHi 1O 


C2H50 


1 


meta 






1 


ortho 


CcHi -jO 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C2H5O 


1 


para 


CoHi 




1 


meta 




C2H50 


1 


ortho 




C2H50 


2 


ortho/para 




C2H50 


1 


para 




C2H50 


1 


meta 


>-12"2 5'^ 


C2H50 


1 


ortho 


p* i-n 




2 


or tho /para 


p--tj-«n . 




1 


para 


U13H27*-' 


p-HcO 


1 


meta 


^13^27^ 


p^HcD 
Vi»2**5'-' 




ortho 


C13H27O 


p-We^n 
^2"5'-' 


0 


wX \^xx\j f ^CL^a 


/~1 TT /~\ 
C14H29O 


p-w^n 
v...2'*5^ 


X. 




C14H29O 


C2n5U 


1 


meta 


C14H29O 


C2H5O 


T 
X 


ortho 


C14H29O 


U2tt5U 


•> 


Ox ^nu / paf^a 


CISH3IO 


U2rl5U 


X 


^OUL CL 


CI5H3IO 


i^2*»'5^ 


X 


mo t" a 


C15H31O 


^2*^5^ 


1 


(>X1U 


C15K31O 


p-tTcO 

\.'2'^5>^ 




wX ivUw/ a 


C16H33U 


^2"'5*-' 


n 

X 




C16H33O 


P^MirO 

V-2"-5^ 




meta 


^16^^33^ 


v*2*^5'^ 




ortho 


C16H33U 


p-»Wen 

%*2"5^ 


9 


oT'tho /oara 


Cl7H35*J 


P-llcO 




para 




p«ij_n 

v^2**5*-' 




meta 


^17*135^ 


^2**5^ 




ortho 


^17'*^35^ 


P-HeO 
Vi*2**b*^ 


2 


ortho /nara 


v-18n37U 


CoHeO 




para 


^18»37^ 


v_^2"5'*' 


1 


meta 


^18*137*-' 


<^2"5'^ 


1 


ortho 


^18**37*^ 


C2H5O 


2 


ortho/para 




WJ44. / W 


1 


meta 


CH30 


w J** / w 


1 


para 


CH30 


C3H7O 


1 


ortho 


CH30 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C2H50 


C3H7O 


1 


para 


C2H50 


C3H7O 


1 


meta 


C2H50 


C3H7O 


1 


ortho 


C2H50 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C3H70 


C3H7O 


1 


poora 
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jx 


R5 


1 ^ 


Position 


C3H70 


C3H70 


1 1 




C3H70 


C3H70 


1 1 


ux cno 


: C3H7O 




1 ^ 


ortho/para 


C4H9O 


C-1H7O 


1 1 




C4H9O 




1 1 

1 X 


ineta 


C4H9O 


C3H70 

J** /V 


1 1 


ortbo 


C4H9O 


C-?H70 
>»• J** /V 


1 2 




CsHiiO 


C3H7O 


1 

1 X 


pa.ra 


C5H11O 


C-4H70 


1 1 


inQta 


C5H11O 


C^H'70 


1 1 


ortho 


JCsHiiO 


^3-"-7**' 


1 0 
1 


ortho/para 


CeHisO 


C3H70 


1 1 
1 X 




jCeHisO 


C3H70 


1 1 


meta 


JceHiaO 


c-jR^n 
^3*17*-' 


1 1 
1 X 


ortho 


IcsHiaO 


^3**7'-' 


1 9 


ortho/para 


IC8H17O 


^3'*7*-' 


1 1 


para 


|c8Hi70 


C-jHtO 
V-3117VJ 


\ 1 

1 JL 


meta 


|c8Hi70 


*-'3'*7^ 


1 1 
1 ^ 


ortho 


IC8H17O 


^3**7*^ 


1 ^ 




1 CiaHoqO 


v<'3'n.7^ 


1 

X 


para 


IC12H250 


v-3"'?^ 


1 1 

1 


meta 


(C12H250 


p->H^n 


J. 


ortho 


IC12H250 


*^3**7*-' 


0 


ortho/para 


IC13H270 


PrsWoH i 


•1 
X 


para 




P-.Wr,n 
^3ii7^j 


J. 


meta 


1 Ci iKonO 


i^_tj_/^ 1 
^31170 1 


1 


ortho 


1 Ci 'kK'iiO 


L.3ri7U j 


2 


ortho/para 


ICiaH^qO 


C3rl7U 1 


1 


para 


1 Ci itHooO 


t-3H70 1 


1 


meta 


1 Ci yfHloO 


C3H7O 1 


1 


ortho 


I Ci aH^qO 


1-31170 1 


2 


ortno/para 




C^U^ni 1 
V*»3rl7U 1 


1 


paxa 


ICl qHrilO 


L-3rl7U 1 


1 


meta 


ICl rH-»iO 


C^u^n 1 
^3*170 1 


1 


ortho 


(C15H31O 


p-Lj-rn 1 
^3'*7^ 1 




ortho/para 


IC16H33O 


v-3n7Vj 1 


X 


para 


IC16H33O 


C-iUmCi i 

\-»3n.7w 1 


1 


meta 


IC16H33O 


CiH-7n 1 
y^jn.'jyj 1 


X 


ortho 


1^16^330 


C3H7O 1 




ortho/para 


|Ci7H350 


C3H7O 1 


1 1 

] 




IC17H35O 


C3H7O 1 


X ] 


neta 


C17H35O 


C3H7O 1 


X 1 


jrcno 


|C17H350 


C3H7O 1 


0 ~g 

Z ( 




IC18H37O 


C3H7O 1 






IC18H37O 


C3H7O 1 




aeta 


C18H37O 


C3H7O 


1 c 


5rtho 


|Ci8H370 


C3H7O 1 


2 c 


)rtho/para 


ICH3O 


C4H9O 1 


1 r 


leta 


[cHaO 


C4H9O 


1 E 


>ara 


ICH3O 


C4H9O 1 


1 c 


>rtho 
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X 




n 


Position 


CH30 


C4H90 


2 


ortho/para 


C2H50 


C4H90 


1 


para 


C2H50 


C4H90 


1 


meta 


C2H50 


C4H90 


1 


ortho 


C2H50 


C4H90 


2 


ortho/para 


C3H70 


C4H90 


1 


para 


C3H70 


C4H90 


1 


meta 


C3H70 


C4H90 


1 


ortho 


C3H70 


C4H90 


2 


ortho/para 


C4H90 


C4H90 


1 


para 


C4H90 


C4H90 


1 


meta 


C4H90 


C4H90 


1 


ortho 


C4H90 


C4H90 


2 


ortho/para 


C5H110 


C4H90 


1 


para 


C5H110 


C4H90 


1 


meta 


C5H110 


C4H90 


1 


ortho 


CsHxiO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C4H90 


1 


para 


C6H13O 


C4H90 


1 


meta 


C6H13O 


C4H90 


1 


ortho 


C6H13O 


C4H90 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C4H90 


1 


para 


C8H17O 


C4H90 


1 


meta 


C8H17O 


C4H90 


1 


ortho 


C8H17O 


C4H90 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C4H90 


1 


para 


C12H25O 


C4H90 


1 


meta 


C12H25O 


C4H90 


1 


ortho 


C12H25O 


C4H90 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C4H90 


1 


para 


C13H27O 


C4H90 


1 


meta 


C13H27O 


C4H90 


1 


ortho 


Ci3H270 


C4H90 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C4H90 


1 


para 


C14H29O 


C4H90 


1 


meta 


C14H29O 


C4H90 


1 


ortho 


C14H29O 


C4H90 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C4H90 


1 


para 


C15H31O 


C4H90 


1 


meta 


C15H31O 


C4H90 


1 


ortho 


C15H31O 


C4H90 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C4H90 


1 


para 


C16H33O 


C4H9O 


1 


meta 


C16H33O 


C4H9O 


1 


ortho 


C16H33O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C4H9O 


1 


para 


C17H35O 


C4H9O 


1 


meta 


C17H35O 


C4H9O 


1 


ortho 


C17H35O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C4H9O 


1 


para 
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r5 ■ ■ 


n 


JCrUo X U XUXi 


C18H370 


C4H9O 


1 


meta 


C18H370 


C4H9O 


1 


ortho 


C18H370 


C4H9O 


2 


ortho/para 


CH30 


CsHiiO 


1 


meta 


CH30 


C5H11O 


1 


para 


CH30 


C5H11O 


1 


ortho 


CH30 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C2H50 


CsHiiO 


1 


para 


C2H50 


C5H110 


1 


meta 


C2H50 


CsHiiO 


1 


ortho 


C2H50 




2 


ortho /para 


C3H70 

^ J** / ^ 


Ci;Hi 1 0 


1 


para 




C«;Hi 1 0 


1 


meta 


C-*H70 




1 


ortho 


^ J" / w 


CqHi 1 0 

^3**1X^ 


2 


ortho /oara 




CqHnO 


1 


para 






1 




C4H90 


^D**XX*' 


1 


ortho 


C4H90 




2 


oi"t"ho /'nai'a 


CcHn 1O 


CcHi 1 0 


1 


para 


CcHi 1O 


CcHi 1 0 




lilts t*GI 




CeWi 1 n 


X 


UX UllU 


r-H-i lO 


CcHi 1O 


2 


vjx uxLU/ a 


PcFTi ->n 


PeHi 1 0 


n 

X 


para 


U6H.13U 




X 


meta 






X 


ortho 




PcH^ 1 0 


0 


Ox uUO/ pox a 




PcHi 1 0 


X 


para 








meta 




CcHi 1 0 


1 


wx uho 




CcHi 1O 


2 


ux UXIU/ ^CIX A 




CeHi 1O 


1 

X 


para 










Pi nH'^cO 


PeHi 1 O 


1 

X 


VilX UXIU 


Pi nH'*eO 


CcHi 1O 


2 


vx uxici/ ^cix 0. 


Pi ^Ro'tO 

^13**27^ 


CcHi 1O 




^a.x a 


W3"27^ 


CcHi-iO 




ill V u Cl 


*-13**27*-' 


CcHi 1 0 




V^X itfXAiJ 




CcHiiO 


2 


OT"t~ho/r>ara 




CcHi 1 0 


1 


para 






1 


meta 


C14H29O 


C5H11O 


1 


ortho 


C14H29O 


C5H11O 


2 


ortho /para 


C15H31O 


C5H11O 


1 


para 


C15H31O 


C5H11O 
^3**XX*^ 


1 


meta 


C15H31O 


C5H11O 


1 


ortho 


Ci5H3iO 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C5H11O 


1 


para 


C16H33O 


CsHiiO 


1 


meta 


C16H33O 


CsHiiO 


1 


ortho 
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X 




n 


Position 


C16H330 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C17H350 


CsHiiO 


1 


para 


C17H350 


C5H11O 


1 


met a 


C17H350 


CsHiiO 


1 


ortho 


C17H350 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C18H370 


C5H11O 


1 


para 


C18H370 


C5H11O 


1 


meta 


C18H370 


C5H11O 


1 


ortho 


C18H370 


C5H11O 


2 


ortho/para 


CH30 




1 


meta 


CH30 


C6H13O 


1 


para 


CH30 


C6H13O 


1 


ortho 


CH30 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C2H50 


C6H13O 


1 


para 


C2H50 


C6H13O 


1 


meta 


C2H50 


CeHxsO 


1 


ortho 


C2H50 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C3H70 


C6H13O 


1 


para 


C3H70 


C6H13O 


1 


meta 


C3H70 


C6H130 


1 


ortho 


C3H70 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C4H90 


C6H13O 


1 


para 


C4H90 


C6H13O 


1 


meta 


C4H90 


C6H13O 


1 


ortho 


C4H90 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C5H110 


C6H13O 


1 


para 


C5H110 


CsHisO 


1 


meta 


CsHiiO 


C6H13O 


1 


ortho 


C5H11O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C6H13O 


1 


para 


C6H13O 


C6H13O 


1 


meta 


C6H13O 


C6H13O 


1 


ortho 


C6H13O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C5H13O 


1 


para 


C8H17O 


C6H13O 


1 


meta 


C8H17O 


C6H130 


1 


ortho 


C8H17O 


C6H13O 


2 


ortho/peura 


C12H25O 


C6H13O 


1 


para 


C12H25O 


C6H13O 


1 


meta 


C12H25O 


C6H13O 


1 


ortho 


C12H25O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C6H13O 


1 


para 


C13H27O 


C6H13O 


1 


meta 


C13H27O 


C6H13O 


1 


ortho 


C13H27O 


CeHnO 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C6H13O 


1 


para 


C14H29O 


C6H13O 


1 


meta 


C14H29O 


C6H13O 


1 


ortho 


C14H29O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C6H13O 


1 


para 
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X 




n 


Position 


C15H310 


C6H130 


1 


meta 


Ci5H3lO . 


C6H130 


1 


ortho 


. CxsHaiO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C€Hi30 


1 


para 


CX6H33O 


C6H13O 


1 


meta 


C16H33O 


C6H13O 


1 


ortho 


C16H33O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C6H13O 


1 


para 


' C17H35O 


C6H13O 


1 


meta 


C17H35O 


C6H13O 


1 


ortho 


C17H35O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C6H13O 


1 


para 


C18H37O 


C6H13O 


1 


meta 


C18H37O 


C6H13O 


1 


ortho 


C18H37O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C7H15O 


1 


meta 


CH3O 


C7H15O 


1 


para 


CH3O 


C7H15O 


1 


ortho 


CH3O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C7H15O 


1 


para 


C2HSO 


C7H15O 


1 


meta 


C2H5O 


C7H15O 


1 


ortho 


C2H5O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C7H15O 


1 


para 


C3H7O 


C7H15O 


1 


meta 


C3H7O 


C7H15O 


1 


ortho 


C3H7O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C7H15O 


1 


para 


C4H9O 


C7H15O 


1 


meta 


C4H9O 


C7H15O 


1 


ortho 


C4H9O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C7H1SO 


1 


para 


C5H11O 


C7H15O 


1 


meta 


C5H11O 


C7H15O 


1 


ortho 


C5H11O 


C7H1SO 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C7H15O 


1 


para 


C6H13O 


C7H15O 


1 


meta 


C6H13O 


C7H15O 


1 


ortho 


C6H130 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C8Ha70 


C7H15O 


1 


para 


C8H170 


C7H15O 


1 


meta 


CBH170 


C7H15O 


1 


ortho 


C8H170 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C12H250 


C7H15O 


1 


para 


C12H250 


C7H15O 


1 


meta 


C12H250 


C7H15O 


1 


ortho 


C12H250 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C13H270 


C7H15O 


1 ] 


para 


C13H270 


C7H15O 


1 1 


■neta 


C13H270 


C7H15O 


1 < 


3rtho 
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X 




n 


Position 


C13H270 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C14H290 


C7H15O 


1 


para 


C14H290 


C7H15O 


1 


met a 


C14H290 


C7H15O 


1 


ortho 


C14H290 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C15H310 


C7H15O 


1 


para 


C15H310 


C7H15O 


1 


tneta 


C15H310 


C7H15O 


1 


ortho 


C15H310 


C7H1SO 


2 


ortho/para 


C16H330 


C7H15O 


1 


para 


C16H330 


C7H15O 


1 


meta 


C16H330 


C7H15O 


1 


ortho 


C16H330 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C17H350 


C7H15O 


1 


para 


C17H350 


C7H15O 


1 


met a 


C17H350 


C7H15O 


1 


ortho 


C17H350 


C7H15O 


2 


ortho/para 


Ci ftHi70 


C7H15O 


1 


para 


Ci flHi70 


C7H15O 


1 


meta 


Ci flHnO 


C7H15O 


1 


ortho 


^18**J 


C7H15O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C8H17O 


1 


meta 


CH3O 


C8H17O 


1 


para 


CH3O 


C8H17O 


1 


ortho 


CH3O 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C8H17O 


1 


para 




CBH17O 


1 


meta 


C2H5O 


C8H17O 


1 


ortho 


C2H5O 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


CbHi70 


1 


para 


^3 "7^ 


C8H170 


1 


meta 




C8H170 


1 


ortho 




C8H170 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C8H170 


1 


para 


C4H9O 


CbHi70 


1 


meta 


C4H9O 


CbHi70 


1 


ortho 


C4H9O 


GaHi70 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C8H17O 


1 


para 


C5H11O 


C8H17O 


1 


meta 


C5H11O 


C8H17O 


1 


ortho 


C5H11O 


C8HX70 


2 


ortho/para 


C6H13O 


CsHnO 


1 


para 


C6H13O 


CBH170 


1 


meta 


C6H13O 


CBH170 


1 


ortho 


C6H13O 


C8H170 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C8H170 


1 


para 


C8H17O 


CaHnO 


1 


meta 


C8H17O 


CaHnO 


1 


ortho 


C8H17O 


CbHi70 


2 


ortho/para 


C12H25O 


CeHi70 


1 


para 
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X 




n 


Position 






1 






V. 8*417 V 


1 


ortiho 


^12"'25^ 


'«*8**17*^ 


2 




^13'^27^ 




1 




V-13I127'-' 




1 


itiGtai 


^13**27^ 


^8"-17'-' 


1 


or th.o 


^13^27^ 


v*8**17^ 








PoRi^n 

^8"-17^ 


1 

X 


CL 




V-.8**17^ 


J. 


11)6 td> 


^14^129*-' 


^8"17^ 


X 


OX tho 


C14H290 


p _ LT- _0 

^8"-17^ 




OX CHO/ pax^cL 




^8"17^ 


1 

X. 


pctiTSL 


C15H3IO 


p^iT- _n 
U8H17U 


X 






*-8»17^ 


X 


pirthio 


r« _ rj r\ 




9 


Qx CUO/ polxel 


CI6H33O 


C8">17'J 


X 




y-« tr 

C16H330 


C8H17U 


X 


mGta 


C16H330 


C8H17O 




oxblio 


C16H330 


/"I rj 

t*8"'17^ 




oirciio/ psixa. 


C17H350 


C8H17O 


X 




C17H350 


C8H17O 


1 


4_ _ 
meca 


C17H350 


C8"'17^ 


1 
X 


ox the 


C17H350 


C8H17O 


0 


ortho/para 


C18H37O 


v-8n'17vJ 


X 


paxa 


C18H37O 


C8H170 


1 


met a 


C18H37O 


C8H170 


1 


ortho 


C18H37O 


C8H170 


2 


ortho/para 











Die erfindungsgemaB zu verwendenden Verbindungen der Fonnel I bis m k5nnen nach der Oleichung 

I 



- 3 ROH 

R3- CH2 R2 + R* NH2 + R3C40R)3 ^ 



R = CH3, C2H5 

durch Kondensation hergestelU. werrien, wobei bis "R^ die ohen genannte Bedeutung haben. 

Beispielsweise ergibt die Umsetzung von 2,4-Pentandion mit AnthraniIsaure-2-ethylhexylester und Triethylorthofor- 
miat die Verbindung 24 in Tabelle 2. 

Die Lichtschutzmittel enthaltendcn kosmetischcn und phannazeutischen Zubereitungen sind in der Regel auf der Ba- 
sis eines Tragers, der mindestens eine Olphase enthalt. Es sind aber auch Zubereitungen allein auf waBriger Basis bei 
Venvendung von Verbindungen mit hydrophilen Substituentcn moglich. DemgemaB kommen Ole, Ol-in-Wasser- und 
Wasser-in-Ol-Emulsionen, Creines und Fasten, LippenschulzstifUiiassen oder fetlfreie Gele in Belrachl. 

Solchc Sonncnschutzpraparaic konncn dcragcmaB in flussigcr, pastdscr odcr fester Form vorlicgcn, bcispidswcisc als 
Wasser-in-Ol-Crenies, Ol-in-Wasser-Cremes und -Lotionen, Aerosol-Schauincremes. Gele» Ole, Fettstitte, Puder, Sprays 
Oder alkoholisch-waBrige Tx>tionen. 

Ubliche Oikomponenten in der Kosmelik sind beispielsweise Paraffinol, Glycerylstearat, Isopropylniyristat, Diisopro- 
pyladipat, 2-EthyIhexansaurecetylstearylester, hydriertes Polyisobuten, Vaseline, ('aprylsaure/Caprinsaure-Triglyceride. 
mikrokristallines Wachs, Lanolin und Stearinsaure. 

tibliche kosmetische Hilfsstoffe, die als Zusalze in Betracht kommen konnen, sind z. B. Co-Emulgatoren, Fetle und 
Wachsc, Stabilisatoren, Verdickungsmittel, biogene Wirksloffe, Filmbildner, Duftstoffe, Farbstoffe, Perlglanzmittel, 
Konservierungsimttel, Pigjnente, Eleklrolyle (z. B. Magnesiums ulfat) und pH-Regulatoren. Als Co-Eiaulgatoren kom- 
men vorzugswcisc bckanntc W/O- und dancbcn auch O/W-Emulgatorcn wic ctwa Polyglyccrincstcr, Sorbitancstcr odcr 
teilveresterte Glyceride in Betracht. 'l^pische Beispiele fiir Fette sind Glyceride; als Wachse sind u. a. Bienenwachs, Par- 
affinwachs oder Mikrowachse gegebenenfalls in Kombination mil hydrophilen Wachsen zu nennen. Als Stabilisatoren 
konnen Metaiisaize von Fettsauren wie z. B. Magnesium-, Aluminium- und/oder Zinkstearat eingesetzt weiden. Geeig- 
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ncte Verdickungsmittel sind beispielsweise vemelzte Poly aery Isauren und deren Dcrivate, Polysaccharide, insbesondere 
Xanthan-(jum, (}uar-(juar, Agar-Agar, Alginate und Tylosen, Carboxymethylcellulose und HydroxyethylceQulose, fer- 
ncr Fcltalkohole, Monoglyceridc und Petlsaurcn, Polycrylale, Polyvinylalkohol und Polyvinylpyrrolidon. Unter bioge- 
ncn Wirkstoffen sind beispielsweise Pflanzenextrakte, Eiweifihydrolysate und Vilaminkomplexe zu verstehen. Ge- 

5 brauchliche Ftlmbildner sind beispielsweise HydrocoUoide wie Chilosan, mikrokristaUines Qiiiosan oder quaicmierlcs 
Chilosan, Poly vinylpynvlidon, Vinylpynolidon-Vinylacelal-Copolymerisale, Polyinere der Acrylsaurereihe, qualemare 
CcUuIosc-Dcrivatc und ahnlichc Vzrbindungcn. Als Konscrvicrungsmilicl cigncn sich beispielsweise Fonnaldehydlo- 
sung, p-Hydroxybenzoal oder Sorbinsaure. Als Perlglanzmittel konunen beispielsweise Glycoldisiearinsaureester wie 
Hihylenglycoldislearat, aber auch Pettsauren und Peusaurcmonoglycolesier in Betracht. Als Parhsroflfe konnen die fiir 

10 kosmetische Zwecke geeigneten und zugeiassenen Substanzen verwendet werden, wie sie beispielsweise in der Publika- 
lion "Kosmetische Fiirbemittcr der Farbstoffkoimmission der Deutschen Forschungsgcmeinschaft. verofFentlicht im 
Verlag Chemie, Weinheim, 1984, zusanunengestellt sind. Diese Farbstoffe werden iiblicherweise in Konzentradon von 
0.001 bis 0.1 Gew.-%. bezQgen auf die gesamte Mischung, eingesetzt. 

Der Gcsamtanieil der Hilfs- und Zusaizsioffe kann 1 bis 80, voraigsweisc 6 bis 40 Gew.-% und der nicht waBrige An- 

15 leil ("Aklivsubstanz") 20 bis 80, voreugsweise 30 bis 70 Gew.-% - bezogen auf die Mitlel - betragen. Die Herstellung 
der Mind kann in an sich bckannlcr Wcisc, d. h. bdspiclswcisc durch HdB-. Kalt-, HciB-HciB/Kall- bzw. PIT-Emulgio- 
ning ertblgen. Hierbei handelt es dch um ein rein mechanisches Verfiahren. eine chemische Reaktion tindet nicht statt. 

SchlieBlich konnen weitere an sich bekannte im UV-A-Bereich absorbierenden Substanzen mitverwendet werden, so- 
fem sie im Gesamtsystem der erlindungsgemaB zu verwendendcn Kombination aus UV-B und UV-A-Filter stabil sind. 

21) Ciegenstand der voriiegenden Erfindung sind weiterhin kostnetische und phannazeutische Zubereitungen, die 0,1 bis 
10 Gew.-%, vorzugsweise 1 bis 7 Gew.*%, bezogen auf die gesamte Menge der kosmetischen und phaimazeutischen Zu- 
bereitung, eine oder mehrere der Verbindungen der Formel I zusammen mit an sich fiir kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-B-Bereich absorbierenden Verbindungen als Lichtschutzmittel enthalten, wobei die 
Verbindungen der Fonnel I in der Kegel in geiingerer Menge als die UV-B-absorbierenden Verbindungen eingesetzt wer- 

25 den. 

Der groBte 'l^il der Lichtschutzmittel in den zum Schutz der menschlichen Hpiderniis dienenden kosmetischen und 
pharmazcutischcn Zubcrdtungcn bcstcht aus Verbindungen, die UV-Licht im UV-B-Bcrcich absorbicrcn d. h. im Bc- 
reich von 280 bis 320 nm. Beispielsweise betrHgt der Anteil der erfindungsgem^ zu verwendendcn UV-A-Absorbcr 10 
bis 90 Gew.-%, bevorzugt 20 bis 50 Gew--% bezogen auf die Gesamtmenge von UV-B und UV-A-absorbierenden Sub- 
30 stanzen. 

UV-B-Rltersubsianzcn, die in Kombination mit den erfindungsgemafi zu verwendendcn Verbindungen der Formel 
I angewandt werden, kommen beliebige UV-B-Filtersubstanzen in Betracht. Beispielsweise sind zu nennen: 
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Nr. 


Stof f 


CAS -Nr. 
(=Saure) 


1 


4 - Aminobenzoesaure 


150-13-0 


2 


3- (4 'Trimethylammonium) -benzyl idenbornan- 2 -on- 
me thvl su 1 f a. t 


52793-97-2 


3 


3, 3, 5-Trimethyl-cyclohexyl-salicylat 


118-56-9 


4 


2 -Hydroxy-4 -methoxy-benzophenon 
( Oxyben z onum ) 


131-57-7 


5 


2 -Phenylbenzimidazol-5-sulf onsaure iind ihre 
Kalium-, Natrium- u. Triethanolaminsalze 


27503-81-7 


6 


3 / 3 ' - { 1 , 4 - Phenylendi - 

me thin) -bis {7 , 7 -dimethyl -2 -oxobicyclo [2,2,1] hep- 
tan- 1 -me thansulf onsaure) und ihre Salze 


90457-82-2 


7 


4 -Bis (polyethoxy) amino-benzoesaurepolyethoxy- 
ethylester 


113010-52-9 


8 


4 -Dimethylamino -benzoesaure- 2 - ethylhexyles ter 


21245-02-3 


9 


Salicylsaure-2 -ethylhexylester 


118-60-5 


10 


4-Methoxy-zimtsaure-2 -isoamylester 


7/6/7-10-2 


11 


4 - Me thoxy - z i mt s aur e - 2 - e thy 1 hexy 1 ester 


5466-77-3 


12 


2 - Hydroxy - 4 - me thoxy - benzophenon - 5 - su 1 f on - 
(Sulisobenzonum) und das Natriumsalz 


4065-45-6 


13 


3- (4' -Sulf o)benzyliden-bornan-2-on und Salze 


58030-58-6 


14 


3- (4' -Methyl)benzyliden-bornan-2-on 


36861-47-9 


15 


3 - Benzyl idenboman - 2 - on 


16087-24-8 


16 


1- (4' -Isopropylphenyl) -3-phenylpropan-l,3-dion 


63260-25-9 ' 


17 


4 - Isopropylbenzylsalicylat 


94134-93-7 


18 


2, 4, 6-Trianilin- (o- 

carbo-2' - ethylhexyl - 1 ' -oxy) -1, 3 . 5- triazin 


88122-99-0 


19 


3-Imidazol-4-yl-acrylsaure und ihr Ethyl ester 


104-98-3* 


^ u 


A wjf OllW ^ r <^ UJL^XlCUljf ±OlU>^ jf XoOlUX CCS imXij XCo wCX. 


5232-99-5 


21 


2 - Cyano -3,3- diphenylacrylsaure - 2 ' - ethylhexyl - 
ester 


6197-30-4 


22 


Menthyl-o-aminobenzoate oder: 

j-weunyi z \± meciiyxecuyj./ z -ainxziooezisoaue 


134-09-8 


23 


Glyceryl p-aminobenzoat oder: 


136-44-7 




9 9' -nlhv<i?"ow-4 -m©tKoxvbenzo"Dheiioii (Dioxvben- 

zone) 


131-53-3 


25 


2 - Hydroxy - 4 - me thoxy - 4 - me thy Ibenz ophenon (Mexo - 
non) 


1641-:17-4 


26 


Triethanolamin Salicylat ' 


2174-16-5 


27 


Dimethoxyphenylglyoxals^ure oder: 

3,4- dime thoxy - phenyl - glyoxa 1 - saures Na t r ium 




28 


3- {4'Sulfo)benzyliden-boman-2-on und seine 
Salze 


56039-58-8 



39 



DE 197 12 033 A 1 



SchlicBlich sind auch mikronisieite Pigmente wie Tilandioxid und Zinkoxid zu nenncn. 

Zum Schutz menschlicher Haare vor UV-Strahlen konnen die erfindungsgemiiBen lichlschuizmiitel der Formel I in 
Shampoos, Lotioncn, Gelcn odcr Eraubionen in Konzcntrationcn von 0,1 bis 10 Oew.-%, bevorzugt 1 bis 7 Gcw.-% cin- 
gearbeitet werden. Die jeweiligen Formulierungen konnen dabei u. a. zum Waschen. Farben sowie zum Frisieren der 
5 Haare vcrwendel werden. 

Die erfindungsgeiiiaB zu venvendenden Verbindungen zeichnen sich in der Regel durch ein besonders hohes Absorp- 
lionsvcnnogcn ira Bcrcich der UV-A-Strahlung mil scharfcr Bandcnstruklur aus. Wciicrhin sind sic gu! in kosmclischcn 
Olen Ibslich und lassen sich leicht in kosmetische Formulierungen cinarbeilen. Die niit den Vferbindungen 1 bergeslelllen 
Kmulsionen 7£ichnen sich besonders durch ihre hohe Stahilitai, die Verbindungen I selher durch ihre hohe Phoioslahiliial 
10 aus, und die mil 1 hergeslclllcn Zubereitungen durch ihr angenehmes Hautgefuhl aus. 

(legenstand der Erfindung sind auch die Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Medikament sowie pharma- 
zeutische Mittcl zur vorbeugenden Behandlung von Entziindungen und AUcrgien der Haul sowie zur Vcrhutung bc- 
stimraier Hautkrebsarten, welche eine wirksame Menge mindestens einer Verbindung der Formel I als Wirkstoff enthal- 
ten. 

15 Das erfindungsgeiiiiiBe phaniiazeulische MiUel kann oral oder iopisch verabreichl werden. Fur die orale Wrabrei- 
chung licgi das pharmazcutischc Miilcl in Form von u. a. Pastillcn, Gclatinckapscln, Dragccs, als Sirup, Losung, Emul- 
sion Oder Suspension vor. Die topische Anwendung der pharmazeutischen Mittel ert'olgt beispielsweise als Salbe, 
Crcme, Gel, Spray, Tiisung oder Tjotion. 

21) Beispiele 

I. Herstellung 

Beispiel 1 

25 

Allgemeine Vorschrift (fiir die Verbindung der Nr. 1 der l^belle 2) 

0,1 mol p-Aminobcn2oesaure-2-ethythexylesler, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol Triethylorthoformiat wurden 
in Too ml Dieihylenglykol 2 h auf 120*^0 erhim, wohet Hthanol ahdestilliert wurde. Nach AhkUhlung auf 80**C wurrte 
30 mil Wasscr versctzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfillricrt. AnschlieBend-wuide aus Pfetrolelhcr umkristallisiert. 
Man erhielt in 80%iger Ausbeuie Verbindung 1 der Tabelle 2. 

Beispiel 2 

35 0,1 mol AnlhranilsUure-2-elhy Ihexylesler, 0, 1 mol 2,4-Pentandion und 0, 1 inol TVielhylorlhofoniiial wunlen in 100 ml 
Dieihylenglykol 2 h auf 120*C crhiizt, wobci Eihanol abdcstillicrt wurdc. Nach Abkiihlung auf SOX wurdc mil Wasscr 
verselzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert AnschlieUend wurde aus Petrolether umkristallisierl. Man er- 
hielt. in 70%iger Ausbeote Verbindung 24 der l^elle 2. 

40 Beispiel 3 

0,1 mol m-lbluidin, 0,1 mol Pivaloylacetoniuil und 0.1 mol TWcihylorthofoimiat und 1 g Zinkchlorid wurden in 
100 ml Dieihylenglykol 2 h auf 120X' erhitzt, wobei Ethanol abdestilUert wurde. Nach Abktihlung auf 80°C wurdc mil 
Wasser verselzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltrierU Anschliefiend wurde aus PeUoleLher uiiikrislallisien. 
45 Man erhielt in 70%iger Ausbeuie Verbindung 2 der Tabelle 2. 

Weitere so hergestellte Verbindungen sind in Tabelle 2 angegeben. 
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^CN 

R — ^ ^CH3 


Nr. 


I\ 


\ 

Amax 


E^l 


1) 




346 


860 


2) 




338 


978 


3) 


4 -OCH3 


348 


641 


4) 


4 - tert.C^Hp 


342 


888 


5) 


4 -n-C^Hg 


342 


884 


6) 


4-CONHC8H17 


346 


773 


7) 


4 -iso-CsH? 


342 


903 


8) 


4-n-C3H7 


342 


918 


9) 


2-COOC8H17 i> 


348 


717 


10) 


2-CN 


338 


995 


11) 


2-COOC15H31 (iso) 


346 


583 


12) 


3-iso OC3H7 


340 


829 


13) 


2- 000*=^ X N**H(C2H40H)3 


346 


657 (Wasser) 


14) 


2, 5-DI-OCH3 


362 


491 


15) 


2-COOH 


346 


965 


16) 


4-SO3- X *HN(C2H40H)3 


340 


666 (Wasser) 


17) 


4-S03^Na® 


340 


1010 (Wasser) 


18) 


2-OC2H5 


352 


876 


19) 


2-COOCH3 


348 


995 


20) 


2-COOCH2CH(CH3}2 


348 


864 


21) 


2-COOC4Hg 


346 


825 


Nr. 


Verbindung 


Xxnax 


Ell 


22) 


H CN 
C=C 

HN^ \ 
, C0C(CH3)3 
H5C2OOC 1 

CH3 COOC2H5 


380 


768 


23) 


c=c 

HN-^ "^000(^3)3 


350 


817 
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^CN 


/CHa 
C— CH3 

^CHa 






^^:>-< 


^co— 




Nr. 






Ell 


24) 


'^v COCH3 

HN-^ ^COCHj 

1 

1 COOC8H17 1> 




344 


795 


25) 


COCH3 

HN^ \cOCH3 
JL^C0OC«H, 




344 


938 


26) 


^COCHa 

C=C 




336 


1035 


27) 


^cocHa 
c=c. 

HN COCHa 
C00CbHi7 




346 


1049 


28) 


^cocHa 
c=c^ 

l^/COGCsHiT 1» 




346 


757 


29) 


XOCH3 

c= 

COOC8H17 ^» 




346 


941 
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A / ™ CO C—CH3 


Nr. 


R 


Xinax 


Ell 1 


30) 


1 


^\ ^ccx:h3 

HN^ ^C00CH3 


344 


1008 


31) 


( 


^\ ^COCHa 
C= 

HN COOC(CH3)3 
J\^C00C8Hi7 1> 


344 


717 1 


32) 


1 


\ COOC8Hi7 1) 

OCH3 


346 


646 


33) 


HN^ \ COOC8Hi7 H 


350 


612 


34) 


CN 

C=C^ 
HN"^ C00CeHi7 i> 


322 


761 
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Qj-^-^ " ^co- 




CH3 
CH3 
CH3 




Nr. 


R 


Xmax 


Ell 


35) 


c=c 

Hn'^ ^ COOCgHi, " 
COOC2H5 


332 




1105 





36) 


C=C^ 


336 




752 




37) 


H .COOC2H5 

c= 

mwT^ ^ COOC2HS 


336 




890 




38) 


.COOC2HS 
Hjj/ ^COOCjHs 


335 




630 




39) 


Jjjj/ \cooc2H5 

C00CaHi7 l> 


320 




700 
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^CH3 
-C — CH3 




NT, 




Xmax 




40) 


>^ 


358 


743 


41) 


C0OCaHi7 1) 


330 


1191 


42) 


COOCeHiv 1) 


374 


1175 


43) 


CN 

c= 

HN^ ^COPh 
1 

COOC8Hi7 1) 


362 


869 


44) 


C00C8H17 1> 


336 


896 



1) C8Hi7 = 2-Ethylhexyl 
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Allgemeine Herslcllvorschrift zur Herslellung von Emulsionen fur kosmetische Zwecke 

Alle olloslichcn Bestandtcile werden in einem Ruhrkessel auf 85 ^'C crwarmt. Wcnn alle Bcstandtcilc gcschmolzen 
sind, bzw, als FlUssigphase vorliegen, wird die Wasserphase unier Homogenisieren eingearbeitet. Unler Ruhren wird die 
5 Emulsion auf ca. 40**C abgckuhll, parfumicrt, homogenisiert und dann unicr siandigcm Riihrcn auf 25°C abgckiihll. 

Zubcrcilungcn 

Reispiet 4 

10 

Zusammensetzung fUr die lippenpAege 

ad 100 Eucerinum anbydricum 
10,00 Glycerin 
IS 10,00 'nianiuiiiDioxid 

04-10 Vcibindung Nr. 1 dcr TabcUc 2 
8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 7ink Oxid 
4,00CastQrol 

21) 4,00 Pentaerythrithil Stearat/caprat/C^aprylat Adipat 

3,00 Glyceryl Stcarat SE 

2,00 Bienenwachs 

2,00 MiciokrisUdlines Wachs 

2,00 Qualemiimi-lS Bentonit 
25 1 ,50 PEG-45/Dodccyl Glycol Copolymer 

Bcispicl 5 

Zusammensetzung fiir die T jppenpflcge 

30 

ad 100 Eucerinum anbydricum 
10,00 Glycerin 
10,00 Hianium Dioxid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
35 8,00 OcLyl Melhoxycinnauiat 
5,00 Zink Oxid 
4,00 Castorol 

4,00 Pentaerythri thi I Siearat/caprat/Caprylat Adipat 
3,00 Glyceryl Stearat SE 
40 2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristal lines Wachs 
2,00 Quatemium-18 Bentonit 
1^0 PEG-45/Dodccyl Glycol Copolymer 

45 Beispiel 6 

Zusammcnscizung fiir Sunblockcr mil Mikropigmcnicn 

adlOOWasser 
50 1 0,00 Octyl Methoxcinnamat 

6,00 PE(7-7-Hydrogenated C:aslor Ol 
. 6,00 Ulanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der meUe 2 

5,00 Mineral Ol 
55 5,00Isoainyl p-MeLhoxycinnamal 

5,00Propylcn Glycol 

3,00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylben7.y1iden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
60 1 ,00 Dimethicon 

0,50 PEG-40-Hydiogcnatcd Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetai 
0^0 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 

65 
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Beispiel 7 

Zusammensetzung fur Sunblockcr mit Mikropigmenlen 

ad 100 Wasser 

10,00 Oclyl Melhoxcinnaiiiat 

6,00 PEG-7-Hydrogcnatcd Castor Ol 

6,00 'lilanium Dioxid 

O^VIO Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Mineral Ol 

5,00 Isoamyl p-Methoxycinnamat 
5,00 Propylen Glycol 
3,00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylbenzyliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 Dimcthicon 

0,50 PKG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Aceiat 
0,50 Phenoxyethanol 
O^EDTA 

Beispiel 8 
FetUreies Gel 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 

5,00 Glycerin 

5,00PR}.25PABA 

1,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

0,30 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl Cellulose 

0,25 Sodium Mcthylparabcn 

0.20DisodiumKmA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 9 
FeUDreies Gel 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Mclhoxycimiamai 

7,00'ntanium Dioxid 

04>-lO Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

5,00 Glycerin 

5,00PECj-Z5PABA 

1,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

030 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl CeUulose 

0,25 Sodium Mcthylparabcn 

0,20DisodiumKD'lA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium PiDpylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 10 
Sonnencreme (LSF 20) 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Meihoxydnnamat 
8,00 Titanium Dioxid 
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6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
0^5 10 Verbindung Nr. 1 der TabeUe 2 
6,00 Mineral Ol 
5,00ZinkOxid 
5 5 .00 Isopropy 1 Palmitai 
5,00 Liudazolidinyl Urea 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PKG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 4-Methylben7.yliden Campher 
10 0.60 Magnesium Stearat 
0J50 Tocopheryl Aceiat 
0,25 Methylparaben 
0,20I>isodiumEDTA 
0,15 Propylparaben 

IS 

Bcispicl 11 

Sonnencreme (1-SF20) 
adlOOWasser 
K) 8,00 Octyl Methoxycinnamat 

8,00 Titanium Dioxid 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabcUe 2 

6,00 Mineral Ol 
25 5,00ZinkOxid 

5,00 Isopropyl Palmitat 

5,00 Imidazolidinyl Urea 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PFX5-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
30 1 ,00 4-MethylbenzyUden Campher 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,25 Methylparaben 

0,20DisodiumEDTA 
35 0,15 Propylparaben 

Beispiel 12 
Sonnencreme wasserfest 

40 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PEG-7-IIydrogcnated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 
45 4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 dcrTabcUc2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 
50 2,00 4-Methylben2yliden Campher 

2,00 Titanium Dioxid 

1^0 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

1 ,50 Dimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 
55 0,50 Magnesium Slearal 

0,15 Fragrance 

Beispiel 13 

60 Sonnencreme wasserfest 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 PEG-7-Hydrogenaied Castor Ol 
65 5 ,00 Propylene Glycol 
4,00 Isopropyl Palmitat 
4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
0^-10 Verbindung Nr. 24 dcrTabelle 2 
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4,00 Glycerin 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 4.Methylbenzyliden Campher 

2,00rilanium Dioxid 

1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

1,50 Dimeihicon 

0,70 Magnesium Sulfat 

0»50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 14 
Sonnenmilch (LSF 6) 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PHG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Tsopropyl Palmitat 

3,50 Octyl Methoxycinnamat 

0,5 10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 

3,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

3.00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfal 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 15 
Sonncnmilch (LSF 6) 

ad lOOWasscr 
10.00 Mineral Ol 

6,00 PFXj-7-Hydrogenared Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
3,50 Octyl Methoxycinnamat 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric THglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/T)odecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

040 Tocophcryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 16 
Soimencieme wasserfesl 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PEG-7-Hydrogenatcd Castor Ol 

5.00 Propylene (ilycol 

4,00 Isopropyl Palmitat 

4.00 Caprylic/Capric TViglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 17 der Tabelle 2 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylben7yliden Campher 
2,00 Titanium Dioxid 
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1^0 PEG-45/Dcxiecyl Glycol Copolymer 
l^ODimethicon 
0 JO Magnesium Sulfat 
0,50 Magnesium Stearat 
S 0,15 Fragrance 

Bdspicl 17 
Sonnenmilch 

10 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmiiat 
IS 3,50 Oclyl Melhoxycinnauial 

0,5-10 Vcrbindung Nr. 1 7 dcr TabcUc 2 
3.00 Capiylic/Capric Triglycerid 
3.00 Jojoba 01 

2.00 P£G-45/Dodecyi Glycol Copolymer 
21) 0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Aceiat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 
25 0,15 Propylparaben 

0,05 'IbcopheroL 

Patentanspriicbe 
30 1. Verwendung von Verbindungen der Formel I 

^C=C^ I 



35 



-NH 



in der die C=C Doppelbindung in der H oder Z Konfiguration vorliegt und die Variablen folgende Bedeutung haben: 
R« COOR^ C0R5, CONR5h6^ cN, 0=S(-RS)=0, 0=S(-0R5)=0, R^O-P (-0R«)=0; 
R2 COOR6 COR^ CONR5R6, CN, 0=S(-R6)=0, 0=S(-0R^)=0, R'^O-P (-0R»)=0; 
40 R^ Wasserstoff, einen gegebenenfails substituierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aroma- 

tischen Rest mit jeweilsbis zu 18 C-Atomen; 

R^ einen gegebenenfails substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 

R5 bis R* unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araliphati- 

schen, cycloaliphaliscben oder gegebenenfails substituierten aromatischen Rest mil jeweils bis zu 18 C-Alomen, 

45 wobei die Variablcn R^ bis R* untereinander, jeweils zusammen mit den Kohlcnstoffatomen, an die sie gebvinden 

sind, gemeinsani einen 5- oder 6-Ring bilden k5nnen, der gegebenenfails weiter anelliert sein kann, 
als UV-Filtcr in kosmctischcn und pharmazcutischcn Zubcrcitungcn zum Schutz dcr mcnschlichcn Haut oder 
menscblicher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen mit an sich fur kosmetiscbe und pbarmazeutiscbe 
Zubereilungen hekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 

SO 2. Verwendung von Verbindungen der Fonnel I gemafi Anspruch 1 als UV- A-Filler. 

3. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemiiB Anspruch 1, wobei R^ fiir Wasserstoff, R^ ftir i^, COOR^ 
und COR^ und R^ fiir CN, COOR^ und COR^ stehen, wobei R^ und R^ voneinander unabhangig offenkettige oder 
verzweigte aliphatische oder gegebenenfails substituierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

4. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobd R** fiir gegebenenfails durch hydrophile 
55 oder lipophile Subsliluenten substituiertes Phenyl slehU 

5. Verwendung von Verbindungen dcr Formel I gcmaB Anspruch 1 , wobei R^ fur cincn Alkoxyphcnyl- oder Alkox- 
ycarbonylphenylrest steht. 

6. Verwendung von Verbindungen der Formel T gemaB Anspruch 1, wobei R^ fiir einen Phenylrest steht, der was- 
serloslich machende Substituenlen tragt, ausgewahlt aus dcr Gruppe bestehend aus Carboxylat, Sulfonat- oder Am- 

60 moniumresten. 

7. Lichtschutzmittel enthaltcnde kosmetiscbe und pharmazeutische Zubereitungen zum Schutz der menschlichen 
Epidermis oder menschlichen Haare gegen UV-Lichl im Bereich von 280 bis 400 nm, dadurch gekennzeichnet, daB 
sie in einem kosmetisch und pharmazeutisch geeigneten Trager, allein oder zusanmien mit an sich fiir kosmetiscbe 
und pharuiazeutische Zubereitungen bekannlen im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen, als pholostabileUV- 

65 Filter wirksamc Mcngcn von Verbindungen dcr Formel I 
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2 I 

R4 NH • ^ 

5 

enlhalLen, in der die Variablen die Bedeulung geiiiaB Anspruch 1 haben. 

8. Lichtschutzmittcl gcmaB Anspruch 7, cnthaltcnd als UV- A- Filler Vcrbindungcn dcr Formcl I. wobci R'* fiir Was- 
serstott, R» fur CN. COOR^ und COR^ und R2 fur CN, COOR^ und COR* stehen, wobci und R^ gegebenenfalls 
substituierte aliphaiische oder aromatische Kesie mil bis 7u 8 C-Atomen bedeuten. 

9. Lichtschutzmittel gemaJS Anspruch 7, enthaitend als UV-A-Fiiter Verbindungen der Foraicl I, wobci R"* fiir ge- 10 
gebenenfalls durch hydrophile oder lipophile wSubstituenten substituiertes Phenyl stehl. 

10. Lichtschutzmittel gemafi Anspruch 7, enthaitend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobci wobei R^ 
fUr Wasserstoff, R» fur CN, C(X)R5 und COR^ und R^ fur CN. COOR* und COR* stehen und R^ einen Phenyl- 
rest steht, der durch Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonybreste, mit jeweils bis zu 20 C-Atomen, 
Oder mil Cyan- oder Carboxyreslen, sowie mil wasserloslich machenden Subsliluenten, ausgewahll aus der Gruppe 15 
bcstchcnd aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumrcstcn, substituicrt scin kann. 

11. Neue Verbindungen der Formel 11, 



H ^ ^C0CH3 

III 



21) 



C=C ^CHa 
R4 NH-^ "^CO C— CH3 II 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguralion vorliegl und in der R"* einen Phenylrest bedeulet, der 
durch einen oder mehrere Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylrestc, mil jeweils bis zu 20 C- 25 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste, sowie durch wasserloslich inachende SJubstituenten, ausgewahlt aus der 
Gruppe bcstchcnd aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniunvcstcn, substituicrt scin kann. 
12. Neue Verbindungen der Fonnel IQ, 
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in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R'^ einen Phenylrest bedeutet, der 
durch einen oder mehrere Alkoxyresle mil bis zu 20 C-Atomen oder Alkoxycarbonylrestc mil 4 bis zu 20 C-Alo- 35 
men, sowie durch wasserloslich machcndc Substiiucntcn, ausgewahlt aus der Gruppe bcstchcnd aus Carboxylat-, . 
Sulfonat- Oder Alkylanimoniumresten, substituicrt sein kann und R^ eine offenkettige, verzweigte oder cyclische 
Alkyl-, Alkoxy-, oder Alkoxyalkylgruppe mit jeweils his zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeuteL 

13. Verbindungen der Fonnel I zur Msrwendung als Arzneimittel. 

14. Pharmazeutische Zubeieitung, dadiirch gekennzeichnet, daB sie eine wirksame Menge mindestens einer der 40 
Verbindung der Fonnel I nach Anspruch 1 enlhalt. 
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